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Editorial

This volume of the journal “Research in Computing Science” contains selected papers
related to Soft Computing and in a large part to Evolutionary and Bioinspired
Computation. The papers were carefully selected by the editorial board on the basis of
the at least two reviews by members of the reviewing committee or additional
reviewers. The reviewers took into account the originality, scientific contribution to the
field, soundness and technical quality of the papers. It is worth noting that various
papers for this special issue were rejected.

As far as Evolutionary and Bioinspired Computation are concerned, the papers
of this volume describe the comparison of a Genetic Algorithm and the Population-
Based Incremental Learning Algorithm, the analysis of a Particle Swarm Optimization
Algorithm using a 3D application, a videogame approach of the Ant Colony Algorithm,
and its usage in learning of Bayesian Networks. Also, they concern to the application
of the Hybrid Bacterial Foraging Optimization Algorithm for the Cardinality
Constrained Portfolio Selection Problem, the improvement of the performance of SVM
using Genetic Algorithms, the application of Genetic Programming to image
recognition, as well as the use of the LMC complexity measure as a similarity
measurement to discover drugs candidates.

As far as Soft Computing is concerned, the papers of this volume discuss the usage
of Recurrent Neural Networks in the prediction of a tire contact area of a vehicle, the
control of an angular-linear position system, an embedded system based in an FPGA
for the measurement and processing of electric variables, a fault detection and diagnosis
system based on the history data of fault detection and diagnosis of manufacturing
systems, the design of an analog-digital processor for Neural Networks implemented in
low-power systems, the pattern classification with Spiking Neural Networks, and an
approach based on the set theory for similarity metrics with binary attributes.

I like to thank the Mexican Society for Artificial Intelligence (Sociedad Mexicana
de Inteligencia Artificial) for its support during the preparation of this volume.

The entire submission, reviewing, and selection process, as well as preparation of
the proceedings, were supported for free by the EasyChair system
(www.easychair.org).

Oscar Herrera Alcantara
Guest Editor
professor, UAM, Mexico City

September 2016
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Un videojuego educativo basado en la
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Resumen. Tradicionalmente, los videojuegos han provisto un marco
de estudio para la inteligencia artificial. El principal objetivo de esta
investigacion es adaptar el algoritmo de la colonia de hormigas, este se
basa en el comportamiento natural de las hormigas para buscar una
solucidn a los problemas que requieren adaptabilidad y trabajo coopera-
tivo. Utilizamos las ideas del algoritmo tradicional de optimizaciéon con
colonia de hormigas en un agente competitivo dentro de un ambiente
3D, implementado en un videojuego de tipo educativo. Las caracteristicas
mas importantes del trabajo son la optimizacién de calculos para mejorar
la fluidez del videojuego y una arquitectura que permite al videojuego
servir como educador para aquellos usuarios interesados en conocer los
aspectos generales de esta metaheuristica.

Palabras clave: Videojuego, colonias de hormigas, optimizacién, me-
taheuristica.

An Educational Video Game
Based on the Ant Colony Optimization

Abstract. Tradicionalmente, los videojuegos han provisto un marco
de estudio para la inteligencia artificial. El principal objetivo de esta
investigacién es adaptar el algoritmo de la colonia de hormigas, este se
basa en el comportamiento natural de las hormigas para buscar una
solucién a los problemas que requieren adaptabilidad y trabajo coopera-
tivo. Utilizamos las ideas del algoritmo tradicional de optimizacién con
colonia de hormigas en un agente competitivo dentro de un ambiente
3D, implementado en un videojuego de tipo educativo. Las caracteristicas
mas importantes del trabajo son la optimizacién de célculos para mejorar
la fluidez del videojuego y una arquitectura que permite al videojuego
servir como educador para aquellos usuarios interesados en conocer los
aspectos generales de esta metaheuristica.

Keywords: Videogame, ant colony, optimization, metaheuristic.
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1. Introduccién

El proyecto presentado en este trabajo, esta inspirado en el algoritmo ACO
(del inglés, Ant Colony Optimization) e implementado en un videojuego. El
proyecto pretende demostrar la compatibilidad y utilidad entre la inteligencia
artificial y los videojuegos [5], asi como optimizar el algoritmo mencionado a
través de su implementacién en un ambiente 3D y la optimizacién de los célculos
para evitar que el videojuego pierda fluidez [4]. Después de revisar la literatura,
es claro que se trata de una idea innovadora, y no se encontraron trabajos
relacionados a videojuegos educativos.

En esta propuesta, el videojuego permite al usuario experimentar los cambios
del algoritmo dadas ciertas modificaciones en los parametros y variables utili-
zadas por el mismo, ademas de proporcionar al jugador un panorama similar
al de las hormigas, a través de un sistema de penumbra que permite al usuario
experimentar la sensacién de ceguera con la ausencia de la feromona.

La mecanica de la aplicacién tiene como objetivo crear un videojuego de
estrategia donde el jugador deberd tomar las decisiones correctas para que un
imperio de robots prospere. Para cumplir con este objetivo, el usuario debe
administrar los recursos que obtengan sus agentes inteligentes (los robots re-
colectores) para poder optimizar el algoritmo (modificando los pardmetros del
mismo a través de edificios). Cada optimizacién tiene un cierto costo de mate-
rial/alimento, y cada agente consume una cierta cantidad de alimento conforme
avanza el tiempo. El algoritmo que se presenta para cada uno de los agentes
antes mencionados, es una mejora al algoritmo de optimizacién con colonia de
hormigas; asi como una adaptacién del mismo a un ambiente tridimensional,
donde el tiempo es un elemento muy importante en la toma de decisiones de los
robots.

Ademas, el jugador tendrad una dependencia con la feromona para poder
visualizar el mapa; ya que la iluminacién del videojuego estd basada en la canti-
dad de feromona contenida en cada cuadrante. Gracias a todos estos elementos,
el jugador sera capaz de reconocer los efectos que cada parametro del algoritmo
provoca en la recolecciéon de alimentos de los robots.

La aplicacion fue implementada utilizando la “plataforma de desarrollo para
creacion de videojuegos y experiencias interactivas 3D y 2D”: Unity 3D en su
versién 5 [1], la cual permitié crear el escenario 3D, agregar fisica a los cuerpos
del videojuego, calcular las distancias y tiempos en el ambiente en tiempo real,
asi como otras funciones secundarias como aumentar la calidad grafica del juego,
etc. El lenguaje de programacion utilizado fue C# y las distintas funciones de
la aplicaciéon han sido repartidas en multiples scripts que permiten a todos los
elementos funcionar de manera independiente.

En la seccin dos, se presentan algunos aspectos relacionados con el desarrollo
de esta propuesta de trabajo. El modelo matematico del algoritmo de la colonia
de hormigas y su adaptacin a la propuesta de este trabajo, se presentan en
la seccion tres. La seccion cuatro detallas los elementos méas importantes en el
desarrollo del videojuegob y finalmente la seccién cinco resalta las conclusiones.

Research in Computing Science 116 (2016) 10
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2. Desarrollo del algoritmo

El algoritmo de la optimizacién con colonia de hormigas se inspira en el
comportamiento natural de las hormigas en su entorno natural. Las hormigas
deambulan libremente dejando una diminuta cantidad de feromona (de forma
aleatoria), hasta encontrar algin alimento. Una vez que las hormigas encuentran
el alimento, el rastro de feromona se vuelve mas intenso; si antes liberaban
una pequena cantidad de feromona, ahora liberan una cantidad constante de
feromona. Este comportamiento permite a las hormigas comunicarse entre ellas
y seguir rastros de feromona que de alguna forma marcan el camino indicado.
Cuando las hormigas que estdn en un estado de libre recorrido, detectan un
rastro de feromona, éstas alteran su comportamiento y comienzan a avanzar
guiadas por la feromona; hasta que eventualmente alcanzan el alimento que
alguna hormiga probablemente encontré poco tiempo antes.

Después de un cierto tiempo, el alimento se termina, pero las hormigas
contintian siguiendo el camino marcado por la feromona. Al desaparecer el
alimento, las hormigas que siguen el rastro de feromona rebasan el limite del
camino marcado y poco a poco forman su propio camino sin feromona (sin
un alimento que frene su avance). Esto provoca que la feromona se evapore
lentamente, haciendo que ese camino que ya no conduce a ningin alimento sea
menos elegido [2].

Entre maés corto sea el camino recorrido por las hormigas, més se concentrara
la feromona debido a que las hormigas recorren constantemente un mismo camino
y tardan menos tiempo en volver a pasar por el mismo punto, evitando la
evaporacién de la feromona y fomentando la concurrencia de las hormigas en ese
camino. El algoritmo es implementado con un grupo colectivo de agentes inteli-
gentes, que simula el comportamiento de las hormigas, recorriendo un grafo que
representa un cierto problema a resolver utilizando mecanismos de cooperacién
y adaptacién [2], [3].

En la implementacién de de esta propuesta de trabajo, se sustituyeron las
hormigas por robots, representando el problema de forma que estos puedan
actualizar sus soluciones, en base a reglas de probabilidad sustentadas en los
niveles de feromona de cada camino posible. Ademads, es importante plantear una
heuristica o que mida la calidad de cada direccién que se tomara. Analizando los
posibles nodos que podria elegir un robot y seleccionando el més éptimo segin
la heuristica elegida. Dado que la seleccion de la direccién a tomar estd sujeta
en todo momento a funciones probabilisticas; la heuristica permite definir el
camino mas probable a seguir, es decir, la seleccién de caminos es relativamente
aleatoria. Finalmente, es necesario definir una regla 7 que permita actualizar la
feromona.

3. Modelo matematico del algoritmo propuesto

El modelo matematico del algoritmo constituye su elemento més importante.
Este se encarga de controlar las iteraciones para realizar las actualizaciones de

11 Research in Computing Science 116 (2016)
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Fig. 1. Robot o agente inteligente propuesto para la implementacién del algoritmo

los nodos y sus feromonas, lo que permite a los robots elegir la direccién que
tomaran. De igual manera, el modelo matematico aporta al jugador la opcién de
modificar la inteligencia de cada uno de los agentes para encontrar alimento y
regresar a la base (a través de sus pardmetros). Tradicionalmente, el algoritmo
estd enfocado en buscar una solucién a un cierto problema. Un ejemplo de un
problema comun es el agente viajero, en donde se busca encontrar el camino maés
corto de una ciudad a otra a través de un grafo. Para este proyecto, los robots
estdn programados para buscar comida (materiales que les sirven de alimento).

Fig. 2. Alimento que deben encontrar los robots

En el algoritmo tradicional [2], los agentes recorren un grafo donde en cada
“turno”, cambian de nodo; esto quiere decir que en el algoritmo tradicional la
medida de tiempo estd basada en turnos y no en mediciones reales de tiempo. La
nueva representacién del tiempo en el modelo matematico del algoritmo fue la
primera aportacién de esta investigacion; es decir, las actualizaciones se realizan

Research in Computing Science 116 (2016) 12
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en tiempo real. Esto significa que los robots estan en constante movimiento y
no estan sometidos a “turnos”, sino mas bien a cambios de estado. Se propuso
utilizar cambios de posicién en relacién a distancias en metros y poder medir
estos cambios de estado (mediante un si y un no); esto quiere decir que en lugar de
un grafo, los robots estan orientados por una matriz y en esta matriz cada cuadro
estd separado por un metro de distancia de su centro al centro del siguiente
cuadro. Estos cuadros son coordenadas en x, z dentro de un mundo 3D. Cuando
un robot se aproxima a un punto medio de algin cuadrado de la cuadricula
(por ejemplo: (3.4,1) se aproxima a (3, 1) si el robot que estaba en esa posicién
avanza a (3,6,1) el robot se considerard en el cuadro (4,1) por aproximacién),
se considera que se ha presentado un cambio de estado y en ese momento se
recalcula la formula para determinar hasta este punto, que direccién debe tomar
el robot(Norte, Noreste, Este, Sureste, Sur, Suroeste, Oeste, Noroeste).

Se examina a continuacién la férmula tradicional para seleccionar el siguiente
nodo a visitar:

Pi]fj(ﬂ _ [Ti,j(t)]a[ni,j(t)}ﬂ je NF

= el OF s @77 €N W

donde:

. Pi’fj(t) la probabilidad de visitar un nodo.

= NF son los nodos no visitados por el robot.

= 7 es el momento (en tiempo real) en que se analiza el nodo.

= ¢ coordenada x.

= j coordenada y.

» 7;,;(t) es el valor de feromona en el punto 4, j en un momento ¢.

= 7, ;(t) es la heuristica a priori que contiene el nodo ¢, j en un momento t.
= « peso de la feromona, debe ser mayor o igual a 0.

= 3 peso de la informacién heuristica.

En la investigacién presentada, se determiné que la mejor heuristica a priori
7 para el videojuego debia ser la distancia del nodo con respecto al origen, que
es la base (donde los robots depositan la comida una vez que la han encontrado).
Gracias a esta heuristica, los robots pueden encontrar los alimentos més cercanos
a la base y, una vez que han obtenido alimento, determinar el camino mas corto
de regreso a la colonia (a veces ignorando el camino que recorrieron para llegar
hasta ese nodo). En este trabajo, el algoritmo original de optimizacién por colo-
nia de hormigas fue modificado en distintos aspectos; para lograr una adaptacién
que aumentara la inteligencia de los robots y asi mejorar el entretenimiento que
el juego aporta. Una de las mejoras méas importantes que se debe mencionar
con respecto a la formula tradicional antes presentada, es que los robots tienen
preferencia por ciertas direcciones asi como distintos tipos de feromona.

La férmula [ ;(t)][n:;(t)]? se modifica de la siguiente manera durante la
seleccién del siguiente nodo a recorrer:

1. Si el nodo analizado se encuentra hacia la misma direccién que el robot
recorria, la férmula cambia a:

(7.5 ()] [, (1)]7 x 2. (2)
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2. Si el nodo analizado contiene un camino exitoso que debe recorrer, es decir,
se le agrega prioridad a los nodos por donde haya caminado un robot que
lleve alimento, la formula es:

(73,3 (D] mi,5 ()] x 15. 3)

3. Si el robot carga alimento, la heuristica es potenciada y el robot aumenta
su preferencia por los nodos cercanos a la colonia, conforme a su valor de
inteligencia I (existen edificios que pueden mejorar la inteligencia de los
robots):

(7.5 (£)) a5 (1)) 7. (4)

4. Finalmente, para seleccionar la siguiente direccién que debe tomar el robot,
se realiza un sorteo aleatorio donde la probabilidad (obtenida por la férmula
anterior) de ser un nodo 1til, aumenta la posibilidad de tomar determinada
direccién. Este sorteo se realiza tnicamente entre tres nodos distintos (esto
reduce el andlisis de nodos y ademads permite simular de una forma méas
realista el recorrido de los robots). Por ejemplo: Si un robot camina hacia el
norte, los nodos a analizar seran el Noreste, Norte, y Noroeste, por ser los
mas cercanos al norte.

Los datos anteriores dependen de un valor de feromona 7 que se actualiza
constantemente. Para obtener este valor de feromona en cada nodo, el método
tradicional utiliza la siguiente férmula y la asigna a cada nodo en cada “turno”:

Tii(t) = (L= p)xmij+ > Ar ", (5)
k

donde:

= p es el rango de evaporacién de la feromona 0 < p < 1.
= >, A7; ;¥ es el cambio de feromona en el nodo y se calcula con la férmula:

Q
FON (6)

donde @ es la constante de actualizacién de la feromona y L (t) es el costo
en longitud del nodo hacia la base.

Sin embargo, en un ambiente como el de un videojuego donde las operaciones
se deben realizar constantemente; calcular todos los valores de feromona en cada
uno de los nodos del nivel, es muy costoso en recursos computacionales. Es por
ello que en esta propuesta, se implementa una solucién que consiste en calcular el
valor de la feromona en el nodo, solo en el momento en que se pretende analizar
si el nodo serd ocupado o no (es decir, cuando los robots cambien de posicién).
De esta manera, cada uno de los nodos cuenta con una variable personal que
almacena el dltimo momento en que fue evaluada la feromona del nodo, y cuando
el robot requiere utilizar el nodo, se calcula el tiempo que ha transcurrido desde

Research in Computing Science 116 (2016) 14
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esa actualizacién, y para simular la evaporacién de la feromona, se le somete a
una funcién exponencial expresada con la siguiente férmula:

(1 _ p)tiempo actual—ultima actualizacién , T+ Q (7)
2¥)

Li(t)’

Asi, la variable de actualizacién se estd relacionada con el tiempo, pero
se puede posponer su actualizaciéon hasta el momento en que se utilizara. A
continuacion se detalla la implementacion de esta propuesta en un videojuego
de tipo educativo.

4. Implementacién en el videojuego

El videojuego consiste en asegurar la supervivencia de una base de robots.
Estas maquinas, interactian con su medio ambiente a través del algoritmo
de optimizacién por colonia de hormigas modificado. Las maquinas se pueden
mejorar buscando algunos edificios que se encuentran en el juego. El jugador
debe cuidar su almacenamiento de alimento, asi como proteger a los robots
de las patrullas enemigas que apareceran eventualmente. Cada robot evalua la
mejora presentada del algoritmo, y los valores de feromona dentro de la matriz
de nodos, serd un factor crucial en el juego, debido a que el sistema de penumbra
impedira que el jugador pueda ver con claridad, a menos que los robots esparzan
su feromona por el mapa, activando las luces dentro del mismo.

4.1. Controles

Debido al objetivo y al gameplay del juego, el videojuego se maneja practi-
camente a través de botones. Sin embargo, el jugador puede utilizar distintos
controles para interactuar con la aplicacién, mejorando la comunicacién entre el
humano y el software y garantizando que el juego sea mas divertido.

= Camara. La camara del videojuego es totalmente controlable, esta nos
permite explorar el mapa sin problemas, moviéndonos hacia arriba, izquier-
da, abajo y derecha con los botones W, A, S, y D sucesivamente, o bien
con los botones de direccién del teclado (botones de flecha). Ademés, para
poder apreciar con detalle los elementos del videojuego, se ha implementado
la funcién de acercamiento y alejamiento de la camara. Dicha funcion es
manejada con los botones + para acercar la cdmara y — para alejar la
cdmara. A partir de cierta distancia de cercania, la cdmara comenzard a
rotar para ofrecer una perspectiva distinta del juego, dicha rotacién serd
nulificada conforme se aleje la camara de regreso a su posicién original o de
forma més lejana.

= Borrado de la feromona. El botén derecho del ratén permite mostrar y
borrar caminos de feromona, posicionando el apuntador sobre una de las
esferas azules y manteniendo el botén derecho oprimido.
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4.2. Sistema de penumbra

Al inicio de cada ejecucién, el mapa esta completamente obscuro y el jugador
no puede ver mas que la base y sus robots. Conforme los robots esparcen
feromona por los nodos que recorren, una serie de luces comienzan a encenderse
y poco a poco el mapa es més visible. El sistema de penumbra provee al mapa de
una luz cada 20 nodos (metros), dentro de cada cuadrante se realiza un promedio
de feromona, la cual decidird la intensidad con la que se enciende cada luz. Si la
feromona corresponde a un camino de regreso de los robots (las esferas azules),
la iluminacién del cuadrante serd mucho mas répida, ver la siguiente figura.

Fig. 3. Al inicio del juego, el jugador se encuentra en penumbras y conforme avanza
en el juego, las luces adoptan la forma de la feromona

4.3. Enemigos

Los robots se enfrentan a diversos peligros como la inanicién (cuando no hay
alimento, los robots comienzan a morir); una esquina donde se encuentra una
patrulla que destruye a los robots; y conforme la base crezca y el nimero de
robots aumente, habrd una invasiéon de pequenas patrullas que perseguiran a los
robots por todo el mapa.

Fig. 4. La patrulla persigue y destruye a los robots
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4.4. Edificios

Para realizar mejoras a los robots, el jugador tiene la oportunidad de comprar
edificios pagando una cierta cantidad de comida. Una vez construidos, estos
e-dificios aportan ciertas ventajas al juego, como proteccién o perfeccionamiento
de la inteligencia y la capacidad de supervivencia de los robots.

En total, el juego cuenta con cuatro diferentes edificios, cada uno con su habi-
lidad y apariencia propia. Uno de estos cuatro edificios (la colonia) se construye
cada vez que se inicia el juego, por lo tanto el jugador no debe gastar comida
para construirlo. Los cuatro edificios son:

= Base: La base es la piedra angular del videojuego, sin ella no seria posible
el funcionamiento del videojuego. La base realiza el mapeo del escenario en
una matriz de N x M y guarda los valores de la feromona para cada nodo.
Ademas, gracias a la base es posible mostrar la feromona como objetos trans-
parentes de color azul, facilitando el seguimiento y el borrado de la misma
por parte del jugador. Otra de las funciones de la base, es la generacién de
los robots en un cierto tiempo y el cumplimiento de ciertas condiciones (el
tiempo de espera, la cantidad de comida necesaria, etc.).
La base también se encarga de realizar el conteo de robots y de comida que
se visualizan en la Interfaz General del Usuario. Solo es posible tener una
base en el videojuego.

Fig. 5. La base de los robots, donde estos deberdn depositar el alimento

= Torres: Uno de los mayores retos del videojuego es asegurar la supervivencia
de la colonia de los diversos enemigos que rondan a esta. Para protegerse de
las patrullas que intentaran destruir a los robots, el jugador puede posicionar
torres de defensa que atacardn a las patrullas periddicamente, si estas se acer-
can lo suficientemente. No existe un limite para colocar torres; sin embargo el
jugador debe tener presente que el espacio para colocar edificios es limitado,
por lo que debera colocar todas las torres de una manera estratégica.

= Mdquinas de engranes: La maquina de engranes es una fabrica que con el
paso del tiempo crea engranes. Estos pueden ser utilizados para incrementar
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—

Fig. 6. La torre de defensa permite atacar a las patrullas

la produccién de alimento y asi favorecer el crecimiento de la base, asi como
también la recoleccién de esta materia prima tan importante. Gracias a la
méquina de engranes, es posible mejorar la cantidad de alimento aportada
por cada engrane; para lograr esto, es necesario hacer clic en el edificio
para desplegar el mend de mejoras, y posteriormente utilizar el botén de
mejora, siempre y cuando se cuente con la cantidad de alimento requerida
para realizar dicha mejora. Cabe mencionar que al igual que las torres, se
pueden crear varias instancias de la maquina de engranes si se colocan con
cuidado alrededor del mapa.

Fig. 7. La maquina de engranes permite crear alimento para los robots

» Gimnasio: El gimnasio es un edificio muy 1til si se desea optimizar la
eficiencia de los robots que estan por nacer. Al hacer clic en este edificio,
podemos desplegar un menu que ofrece diversas mejoras para los robots. Las
mejoras aumentan su precio conforme son compradas, lo que quiere decir que
entre méas optimizados estén los robots, serd mas costoso adquirir alimento
para la siguiente mejora. Las mejoras que permite realizar el gimnasio son:

e Duracién de la feromona.
e Velocidad del robot: De 600 inicial hasta 9000 final.
e Vida del robot.
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e Fuerza del robot.
e Inteligencia del robot: De 15 inicial hasta 25 final (sélo afecta a los robots
que ya han obtenido alimento y regresan a la base)
En el caso del gimnasio, solo se permite tener una instancia del edificio.

Fig. 8. El gimnasio permite mejorar los parametros del algoritmo

4.5. Colocacion de edificios

Una vez que se ha juntado la cantidad necesaria para crear uno de los edificios
disponibles, es posible comenzar la etapa de construccion del edificio. Esta etapa
consiste en buscar el lugar adecuado para colocar el edificio. Para evitar abusos
en la colocacién de edificios, los edificios tienen un limite de distancia entre cada
uno, lo cual quiere decir que no es posible colocar dos edificios totalmente juntos
o encimados.

Fig. 9. Una posicién valida para colocar un edificio

Durante la etapa de colocacién, el usuario debera mover el ratén a través del
escenario; el edificio que se va a construir aparecerd en el mismo lugar en el que
se encuentra el apuntador del ratén, asi como un objeto que le permitira saber si
la posicién es véalida o no. Este objeto cambia de color segin la proximidad del
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futuro edificio con los edificios ya colocados, se pondra de color rojo si la posicién
es invalida y de color verde si la posicion es valida. Una vez que el usuario esté
satisfecho con el lugar de posicion, se puede proceder a hacer clic izquierdo para
colocar el edificio en su lugar.

Fig. 10. Una posicién invalida para colocar un edificio

La siguiente figura muestra una instantdnea del video juego propuesto en
este trabajo.

Fig. 11. Ejemplo del video juego propuesto

5. Conclusiones

El algoritmo de optimizacién con colonia de hormigas tradicional fue adap-
tado de tal forma, que se puede afirmar que la similitud del comportamiento
natural de las hormigas es verdaderamente sorprendente. Estos comportamientos
son totalmente plausibles y visualizados en un videojuego 3D. Incluso, el jugador
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no es capaz de observar si hay o no feromona en el videojuego. Lo que nos lleva
a afirmar que la adaptacion se ha llevado de forma satisfactoria al videjuego.
Incluso podriamos aventuranos a afirmar que se han hecho ciertas mejoras,
obviamente al caso de su adaptacién a videojuegos.

Para la realizacion de este proyecto fue necesario utilizar las tres reglas del
algoritmo clasico:

1. Definir correctamente el problema: Conseguir la mayor cantidad de comida
posible y regresarla a la base lo antes posible.

2. Plantear la heuristica o: Buscar los nodos mas préximos a la base.

3. Definir una regla 7 que permita actualizar la feromona: Aportaciéon de la
férmula exponencial para calcular el tiempo transcurrido entre una y otra
actualizacion de la feromona.

Gracias a estos tres puntos, fue mas sencillo definir las reglas del videojuego:
Conseguir la mayor cantidad de comida en el menor tiempo posible para hacer
crecer la base (en nimero de robots).

El factor tiempo al principio significé una gran limitante, ya que al actua-lizar
en todo momento los valores de la feromona, el video juego desarrollado consumia
una gran cantidad de recursos de cémputo y era muy complicado utilizar el
videojuego (por su relativa lentitud). M4s tarde, esta limitante se convirtié en
la regla de actualizacién de la feromona y esto pudo mantenerla dentro de un
margen controlado. Se formulé un esquema dentro del cual, el consumo de la
feromona depende exponencialmente del tiempo que ha transcurrido desde la
dltima actualizacién de la feromona (los nodos no son necesariamente actualiza-
dos a cada momento).

La combinacién de la inteligencia artificial con videojuegos ha demostrado
que ambos son completamente compatibles con la observacién de que es im-
portante cuidar el nimero de célculos realizados al mismo tiempo ya que esto
puede retrasar el tiempo de respuesta del videojuego, y aportar una experiencia
no deseable para el jugador.
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Resumen. Las redes bayesianas modelan un fenémeno mediante un
conjunto de variables y las relaciones de dependencia entre ellas. Dado
este modelo, se puede hacer inferencia bayesiana. Estos modelos pueden
tener diversas aplicaciones, para clasificacién, prediccién, diagndstico,
etc. Ademsds, pueden dar informacién interesante en cuanto a cémo se
relacionan las variables, las cuales pueden ser interpretadas en ocasiones
como relaciones de causa-efecto. El problema radica en que la obtencién
de la estructura de una red es un problema NP-Duro. En este trabajo se
propone un algoritmo para el aprendizaje en redes bayesianas basado en
una metaheuristica que ha sido aplicada con éxito, la optimizacién de la
colonia de hormigas. Se presentan varios ejemplos para validar nuestra
propuesta y comparar en tiempo y clasificacién dichos resultados con el
algoritmo clasico K2 y el software GeNle.

Palabras clave: Redes bayesianas, inferencia, aprendizaje, colonia de
hormigas.

The Use of the Ant Colony Algorithm
in the Learning of Bayesian Networks

Abstract. The bayesian networks model phenomena through a set of
variables and their dependence. With these models is possible to develop
bayesian inference. The models have several applications in data clas-
sification, data prediction, diagnostics, etc. Also, these models provide
revelant information about the relationship between the variables and
sometimes can be interpreted as a cause-effect relationship. The underl-
ying problem is that the determination of the network structure is an
NP-Hard. In this work an algorithm for learning in bayesian networks
have been successfuly applied based on the ant colony metaheuristic.
Several examples are presented to validate the proposed method and
the results of time and classification are compared with those of the
traditional algorithm K2 and the GeNle software.

Keywords: Bayesian networks, inference, learning, ant colony.
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1. Introduccién

Las redes bayesianas (RBs), también conocidas como redes de creencias pro-
babilisticas o redes causales, son herramientas de representaciéon de conocimiento
capaces de gestionar eficazmente las relaciones de dependencia/independencia
entre las variables aleatorias que componen el dominio del problema que quere-
mos modelar. Estas tienen dos componentes: a) una estructura grafica, o mas
precisamente un grafo aciclico dirigido (DAG), y b) un conjunto de pardmetros,
que en conjunto especifican una distribuciéon de probabilidad conjunta sobre las
variables aleatorias.

Los parametros son un conjunto de medidas de probabilidad condicional, que
dan forma a las relaciones. Por esta razon, las RBs tienen muchas ventajas, por
ejemplo: logran presentar las interrelaciones de los elementos como un todo, y
no sélo por sus partes (por su representacién multivariable; tratan el problema
del ruido de los datos experimentales), describen las complejas relaciones de los
elementos con naturaleza probabilistica y no lineal, representan las relaciones
causales de las interacciones y manejan eventos que no han sido observados, y
la incertidumbre inherente a ellos, etc.

El problema es obtener la estructura y pardmetros de una RB a partir de
un conjunto de muestras de los elementos de la red. La dificultad radica en el
numero de posibles redes bayesianas en el espacio de busqueda que crece en
forma exponencial, este problema se define como NP-duro [1].

De forma general, podemos decir que el problema del aprendizaje consiste
en construir, partir de un conjunto de datos, el modelo que mejor represente la
realidad, mejor dicho, una porcién del mundo real en la cual estamos interesados.
Como en el caso de la construccién manual de redes bayesianas, el aprendizaje
de este tipo de modelos tiene dos aspectos: a) el aprendizaje paramétrico, y b)
el aprendizaje estructural [3], [2]. A continuacién detallamos algunos conceptos
que nos serviran como base a nuestra propuesta.

El presente trabajo se centra en el aprendizaje estructural de una RB en
tiempo polinomial, mediante la metaheuristica de la colonia de hormigas (del
inglés ACO, Ant Colony Optimization). Una vez determinada la red se compara
su efectividad al momento de clasificar. Posteriormente se describe el algoritmo
planteado, y para finalizar este trabajo se muestran los resultados de las RB
obtenidas en tres ejemplos distintos, asi como el tiempo que tomo decretarlas y
su efectividad al momento de clasificar datos; comparando dichos resultados con
el cldsico algoritmo K2 y el programa Genie & smile.

2. Conceptos basicos

En esta seccién se revisan brevemente algunos conceptos basicos relacionados
con la RB y cémo aprender de ellos, asi como otros conceptos relacionados con

ACO [4].
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2.1. Redes bayesianas

Las siguientes definiciones proveen un marco adecuado para describir en
detalle, lo que es una RB desde la definicién de un digrafo dirigido aciclico (del
inglés DAG, Directed Acyclic Graph), hasta la distribucién de probabilidad que
la red representa, mostrando su cualidad principal de independencia condicional.

El aprendizaje de la estructura de una RB se centraliza en la bisqueda de
una estructura éptima para un conjunto de datos cuando se escoge el mejor
puntaje entre esta; a esto se le conoce como aprendizaje basado en la biisqueda.

La red bayesiana es un DAG G = (V,FE), donde el conjunto de nodos
“V” representara a nuestras variables de nuestro sistema (X1, Xs,..., X,,), “E”
como el conjunto de arcos, estas son las relaciones directas entre las variables.
Para cada variable x; € V tenemos una familia de distribuciones condicionales
P(z;|Pa(x;)), donde Pa(z;) representa el conjunto de los padres de la variable x;.
A partir de estas distribuciones condicionales podemos recuperar la distribucién
conjunta sobre V:

n

P(z1,33, ... xn) = | [ P(2:|Pa(x;)). (1)

i=1

Esta férmula muestra la distribuciéon conjunta por medio de la presencia
o ausencia de nuestras conexiones entre pares de las variables. Una propiedad
deseable e importante de una métrica es la forma en cémo se descompone en
la presencia de datos completos, es decir, la funciéon de puntuaciéon se puede
descomponer de la siguiente manera:

n
f(G:D) =" f(wi, Pa(zi) : Ny, pagar); (2)
i=1
donde Ny, pa(z,) son las estadisticas de la variable z; y Pa(z;) en D, es decir, el
numero de instancias en D que coincidan con cada posible creacién de instancias
de z; y Pa(z;). En este caso se busca un procedimiento capaz de realizar
una busqueda local con la cual podamos cambiar la posicién de los arcos para
evaluarlos de una manera eficiente y reutilizar la mayor parte de los calculos.

2.2. Algoritmo B

El algoritmo B es una heuristica de construccién voraz, la cual en cada paso
agrega un arco con el midximo aumento en el puntaje en la métrica f, pero
evitando la inclusién de ciclos dirigidos [5]. El algoritmo termina cuando la
adicién de cualquier arco no incrementa el valor de la métrica.

2.3. Meétrica K2

Entre las distintas técnicas para poder construir una red bayesiana a partir de
sus datos, utilizamos el algoritmo K2, ya que este estd basado en la optimizacion
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1. INICIALIZACION
a) for i =1 ton do

Pa(z;) =0
b) fori=1and j=1ton do

if (i # j) then A[i, j] = f(zi, x;) — f(xlvw)
2. CICLO:
Repeat

i. Selecciona dos indices (3, ) tal que

(i,j) = argméxy ;o Afi', 5]
ii. if A[¢, 5] > 0 then Pa(z;) = Pa(z;) U {z;}

iii. Afi, j] = —oo
iv. for all 2, € Ancestros(z;) U {z;} and x; € Descendientes(z;) U {z;} do
Ala,b] = —c0

v. for k=1 tondo
if (Afi, k] > —o0) then A[i, k] = f(xs, Pa(x;) U{zr}) — f(xs, Pa(x;))
until Vi, j (Afi, j] <0 or Afi,j] = —00)

Fig. 1. Algoritmo B

de una medida, y esta a su vez es utilizada para la exploracién en el espacio
formando las redes que contienen nuestras variables en la base de datos [6].
Parte de un DAG y va aniadiendo arcos, modificindolos o elimindndolos para
poder obtener una red con la mejor medida. Para una red G y una base de datos
D, su medida K2 es la siguiente:

G I'(nik) - I'(Nik, nik)
G : D) = log P(G) + log k) | N g AN Tk | g
K ) =log P(C) Z o8 I'(Nik, 1) zjl o8 Nik ®)

i=1 | k=1 =
donde:

= N;i es la frecuencia de las configuraciones encontradas en la base de datos
D de las variables x;.

= 1 es el ndmero de variables, tomando su j-ésimo valor y sus padres en G
tomando su k-ésima configuracion, donde si es el niimero de configuraciones
posibles del conjunto de padres.

= [; es el numero de valores que puede tomar la variable ;.

» Ademds, Ny = Y1° ) Nk

s [ es la funciéon Gamma.

= El parametro 7 puede interpretarse como el tamano muestral equivalente.

La métrica ha adoptado el nombre del algoritmo, de modo que se conoce
como la métrica K2, es decir:
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Suponiendo una distribucién uniforme a priori de P(G) y usando log(P(G))
instanciado de P(G, D), tenemos una métrica descomponible:

[r2(G,D) = Z fre2(xs, pa(xi) © Ng, pa(z))s (4)
i=1

qt ri
(r; = 1)!
fra(@i, pa(xi) « No, pa(er)) = Z log (m + ZIOg(Njnk‘!)
j=1 K v ’ k=1

(5)

2.4. Optimizacion basada en colonia de hormigas

El algoritmo ACO estd basado en como las hormigas reales realizan su
btsqueda para encontrar comida o un nuevo hogar, ellas deciden cual es el
camino més corto para poder encontrar el recurso que necesitan, cuando caminan
dejan una pequetia sustancia en el suelo denominada “feromona” [7]. Solo ellas
pueden detectar ese aroma y al elegir su camino, tienen que escoger de una
manera probabilistica los caminos que estan marcados con méas concentracién de
feromonas [8].

Cuando no hay feromonas en el lugar, escogen un camino al azar, pero
después de un periodo transcurrido, los caminos maés cortos seran frecuentados
mas rapido y a su vez, estos caminos tendran mas feromonas, y esto hace posible
que las hormigas utilicen dichos caminos. Este efecto significa que las hormigas
han encontrado el camino mas corto, es decir, aunque una sola hormiga llegue a
la solucién, la solucién éptima es el resultado del comportamiento cooperativo
de las hormigas. Cada hormiga representa una posible solucién al problema
desplazandose a través de una secuencia finita de nodos, los movimientos que
realizan son seleccionados aplicando una busqueda local, resolviendo los proble-
mas especificos de informacién local y de la informacién compartida sobre la
feromona [7].

A la feromona la modelamos mediante una matriz 7, donde 7;; contiene el
nivel de feromona depositada en el arco del nodo i al nodo j. En los primeros
sistemas de hormigas, una hormiga k en el nodo i seleccionard el siguiente nodo
J para visitar con la probabilidad:

RRTTAT
e siieq
Pk (Zv.]) - (6)

0, en otro caso,
donde n;; representa la informacién heuristica sobre el problema, ji(7) es el
conjunto de nodos vecinos del nodo ¢ que ain no han sido visitados por la
hormiga k, o y 8 son dos parametros que determinan la importancia relativa de
la feromona con respecto a la informacién heuristica.

En cada iteracién del algoritmo de cada hormiga, utilizando la regla de
transicion anterior, se construye progresivamente una soluciéon. La matriz de
la feromona se actualiza de la siguiente manera:
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3.

Actualizacién global: Sélo la hormiga, que construyé la mejor solucién re-
fuerza el nivel de feromona en los arcos que forman parte de la mejor soluciéon
ST obtenida hasta el momento. Esto dirige la btisqueda en el vecindario de
la mejor solucién.

Actualizacién local: Al construir una solucién, si una hormiga realiza la
transicion del nodo i al nodo j, entonces el nivel de feromonas del arco
correspondiente se modifica. Esta regla favorece la exploracién de otros arcos,
evitando asi la convergencia prematura; sin la actualizacién local de todas las
hormigas que buscarian en todo el vecindario la mejor solucién encontrada
hasta el momento.

Uso de un optimizador local: algunas o todas de las soluciones obtenidas por
las hormigas estan optimizadas a nivel local mediante el uso de un método de
buisqueda local. Esta técnica es particularmente ttil para muchos problemas
de optimizacién combinatoria, donde en la practica se obtienen mejores
resultados cuando se acoplan este tipo de algoritmos con optimizadores
locales.

Redes de aprendizaje bayesiano con colonia de
hormigas

En esta secciéon mostraremos la definiciéon de los componentes que necesita-

mos para poder aplicar la metaheuristica ACO en nuestro problema:

Representacién adecuada del problema: Significa poder construir las posibles
soluciones utilizando una regla de probabilidad para poder pasar de un
estado ¢ a un estado j.

Informacién heuristica: Conocimientos especificos que utilizan el proceso de
la busqueda n;;, es decir cuando nos movemos del estado 4 al estado j.
Regla(s) para actualizar la matriz de feromonas 7.

Regla de transicién probabilistica que utiliza la heuristica n y la feromona
T.

Optimizador local.

Ahora, vamos a definir todos los componentes para nuestro problema de

aprendizaje:

Representacion del problema: La representacién del problema es un grafo
donde los estados del problema son los DAGs con n nodos. Por lo tanto, un
estado Gy, serd un grafo con los nodos x; € V' y exactamente h arcos y ningin
ciclo dirigido. La construccién incremental de la hormiga en la solucién se
inicia desde el grafo vacio G (arcs-less dag) y procede mediante la adicién de
un arco x; — x; para el estado actual Gy, es decir, Gp41 = G U{z; — x;}.
La solucién final sera el estado GG}, en el que la hormiga decide dejar la fase
de construccion.

Informacién heuristica:

nij = f(z;, Pa(z;) U{z;}) — f(z;, Pa(x;)).
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= Reglas de actualizacion de feromonas: Las reglas globales y locales de ac-

4.

tualizacién se consideran las mismas que se han descrito anteriormente.
Regla de transicién probabilistica: El siguiente arco va a ser incluido en el
grafo actual GG, por una hormiga seleccionada de una manera similar a la
utilizada por el algoritmo B, pero utilizando una regla de decision estocstica
(en lugar de una regla determinista) que también tiene en cuenta la feromona
depositada en cada arco.

Optimizador local: Es una mejora donde, en cada paso, el mejor movimiento
de acuerdo con la métrica y los operadores utilizados se seleccionan. La com-
plejidad de estos movimientos es O(n?), donde n es el nimero de variables.
Debemos tener en cuenta que si se utiliza una métrica descomponible, un
gran numero de calculos puede ser reutilizado desde las etapas anteriores del
algoritmo. También hay que tomar en cuenta que los operadores de transicién
elegidos contienen el elegido para la hormiga B. Por lo tanto, una vez que
una hormiga ha obtenido una solucién, entonces, mediante la supresién o
inversion de un arco, el algoritmo puede escapar de un éptimo local eventual
alcanzado por la hormiga.

Resultados experimentales

Para comparar los resultados se utilizaron tres conjuntos de datos disponibles

en UCI Machine Learning Repository y se evaluaron las estructuras obtenidas
por ACO con respecto al algoritmo K2 y la herramienta GeNle & Smile de
la Universidad de Pittsburgh. Se utilizaron los siguientes pardametros, a = 1,
B = 2,0, 10 hormigas y 20 iteraciones.

» GeNle - [Yeasta: main modell
$) e Efe View Took Nefwok Node Leaming layodt Window: Help

IEECICE AL |

[Aval

- @8 Veasta (Yeasts)
© aim o L

O clase
- el

© gh
© meg
© mit
© nue
O pox
- vac

Validation Results - 0iE=

Accuracy | Confusion Matx | ROC Curve | Caliration |

Aosuraoy:
L [Flase = 054717 (812/1484)

State] = 0639309 (296/453)

State2 =0 (0/30)
Stated= 0.5 (11/20)
Stoted = 0368298 (158/429)
Stoted = 0 566065 (143/244)

State§ - 0846626 (138/163)
State7 = 0352941 (18/51)
Steted = 0661813 (30/44)
Steted = 0371429 (13/35)
Stetel0=1 (5/5)

Fig. 2. RB para el ejemplo Yeast utilizando el software GeNle

En los casos correspondientes donde hay registros incompletos, estos fueron

llenados por medio de interpolacién, no se utilizaron otras técnicas de preproce-
samiento.
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Fig. 4. RB para el ejemplo Yeast utilizando el algoritmo ACO

Las siguientes figuras muestran las RBs resultantes con la herramienta GeNle
y con los dos algoritmos propuestos, K2 y el algoritmo ACO.

En el primer conjunto de datos de nombre Yeast, obtenemos una clasificacion
baja por parte de las 3 herramientas, donde GeNle obtiene el mejor resultado
con casi 55 %, y le siguen ACO con 47 % y K2 con 41,5 %, ver las figuras 2, 3 y
4. Con tiempos de 1.83, 6.2 y 5.7 segundos respectivamente.

Para el conjunto de datos Mammographic Mass los resultados para GeNle,

ACO y K2 fueron 84,6 %, 83,6 % y 83,5 % respectivamente, ver las figuras 5, 6 y
7. Con tiempos de 1.03, 5.9 y 5.45 segundos respectivamente.
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= GeNle - [Dt1a: main model]
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Fig. 5. RB para el ejemplo Mammographic mass utilizando el software GeNle
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Fig. 6. RB para el ejemplo Mammographic mass utilizando el algoritmo K2
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Fig. 7. RB para el ejemplo Mammographic mass utilizando el algoritmo ACO
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Para el conjunto de datos Banknote Authentication los resultados para Ge-
NIe, ACO y K2 fueron 95,6 %, 89,3 %y82 % respectivamente, ver las figuras 8, 9
y 10. Con tiempos de 1.16, 5.78 y 5.14 segundos respectivamente.

> GeNle - [Banknote: main model]
#] File Edit View Tools Network Mode Leaming Layout Window Help

NEHES $2E A hLooomeo 4 A|Fw 2| F % EEw: -

= — 2 =B Z=E== 5 - A =5 5| s e et T B

b Validation Results:

Asouracy | Cortusion Matiic | ROC Curve | Caibration |

Accuracy:

Ciase - 0956268 (1312/1372)
catacs Statel = 0 954068 (727/762)
. State = 0.955016 (585/610)

Fig. 8. RB para el ejemplo Banknote Authentication utilizando el software GeNle
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Fig. 9. RB para el ejemplo Banknote Authentication utilizando el algoritmo K2

Las estructuras de las RBs fueron obtenidas por las 3 propuestas (herramien-
ta GeNle, algoritmo K2 y algoritmo ACO) en pocos segundos, que es el objetivo
principal de esta investigacion.

Podemos concluir que nuestro algoritmo alcanzo resultados mejores al algorit-
mo K2, pero que algunas herramientas superan su desempefio, se espera mejorar

el algoritmo para obtener mejores resultados en la obtencion de estructuras para
RBs.
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Fig. 10. RB para el ejemplo Banknote Authentication utilizando el algoritmo ACO

5. Conclusiones y trabajo futuro

En este trabajo, obtuvimos diferentes estructuras de una RB dependiendo del
algoritmo utilizado y del software, ya que cada software hace de forma diferente la
inferencia de los datos y algunos suelen ser mejores que otros, podemos concluir
lo siguiente: Hay un buen rendimiento y logramos el objetivo, que fue evitar
la bisqueda redundante e ineficiente de hacer todas las permutaciones posibles
para obtener la red éptima con el algoritmo de la colonia de hormigas, mientras
que en el K2, hay que darle el orden de cémo debe hacer la inferencia en la red.

De acuerdo con lo anterior, se plantea realizar, en trabajos futuros, el apren-
dizaje de la Red bayesiana, utilizando como base el algoritmo de Colonia de
Hormigas para reducir el nimero de iteraciones en un espacio de bisqueda segin
el algoritmo K2 y el uso de operadores para moverse entre clases de equivalencia
de acuerdo con el algoritmo ACO-B [9].
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Resumen. La principal meta de un sistema de deteccién y diagnéstico
de fallas en sistemas de manufactura es prevenir un paro no deseado de la
linea de produccién y su correspondiente costo. Los modernos sistemas
de manufactura son un dominio bastante complejo debido a todas las
variables fisicas involucradas y a sus correlaciones. Lo cual representa
una tarea bastante retadora para los sistemas de monitoreo. El presente
articulo muestra un sistema de deteccién y diagnéstico de fallas basado
en los datos histéricos del proceso. La propuesta esta compuesta por
dos fases. En la primera fase aprende el comportamiento de la operacién
normal del sistema utilizando una red neuronal autoasociativa (RNAA),
la cual lleva a cabo el proceso de deteccién. En la segunda fase se da el
diagndstico final empleando una méaquina de soporte vectorial multiclase
(MSV), la cual clasifica el tipo de falla presente y proporciona su tiempo
de ocurrencia.

Palabras clave: Deteccién de fallas, diagndstico de fallas, sistemas
complejos, ed neuronal autoasociativa, maquina de soporte vectorial.

Fault Detection and Diagnostics
in Complex Manufacturing Systems
using Softcomputing Techniques

Abstract. The main goal of a fault detection and diagnosis of man-
ufacturing systems is to prevent an undesired stop of the production
line and its corresponding cost. Modern manufacturing systems are a
very complex domain due to all the physical variables involved and
their correlations. This represent a very challenging task for monitoring
systems. The present article shows a fault detection and diagnosis system
based on the history data process. The proposal is composed by two
phases. In the first phase it learns the normal operation behavior of the
system using an autoassociative neural network which carries out the
detection process. In the second phase the final diagnosis is given using
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a multiclass support vector machine, which classifies the type of fault
present and gives its time of occurrence.

Keywords: Fault detection, fault diagnostics, complex systems, au-
toassociative neural network, support vector machine.

1. Introduccion

Desde el comienzo de la era de las maquinas, los humanos han estado interesa-
dos en sus condiciones de trabajo. Durante casi toda la historia de la humanidad,
la tinica manera de aprender acerca de las malas operaciones de los sistemas y
sus correspondientes subsistemas, ha sido mediante el empleo de solamente los
cinco sentidos. Posteriormente se da la implementacion de los sensores, que son
elementos destinados a tomar lecturas y son utilizados para dar a los humanos
el estado de ciertas variables fisicas y de ésta manera detectar si un sistema o
proceso estd trabajando adecuadamente o no. Con el gran avance tecnoldgico
los procesos se han vuelto cada vez més complejos, por lo cual su monitoreo es
bastante importante para mejorar su desempeno, eficiencia y asegurar la calidad
del producto terminado. Es entonces, que el andlisis y diagndstico de fallas puede
ayudar a evitar pérdidas de produccion y accidentes, que ponen en riesgo la salud
y vida de los operadores y dano al equipo. El diagnostico de fallas de los sistemas
de ingenieria esta relacionado a la deteccién de fallas en méquinas complejas
detectando patrones especificos de comportamiento en los datos observados. Un
moderno sistema de manufactura es un ejemplo de tal sistema de ingenieria
complejo dénde existen un gran ntimero de sensores, controladores y médulos de
cémputo que recolectan una gran cantidad de senales. Basado en estos hechos y
considerando que los modernos sistemas de manufactura industrial, ya sean de
una planta industrial completa o una sola maquina, son sistemas de gran escala
y de ellos se pueden extraer una gran cantidad de datos, es que se propone una
metodologia de monitoreo y diagndstico de fallas que emplea solamente datos
histéricos del proceso combinando una red neuronal autoasociativa (RNAA) y
una maquina de soporte vectorial multiclase (MSV). La metodologia se aplica a
los motores de una banda transportadora mostrando resultados prometedores.
La organizacion del articulo es la siguiente. La seccion 2 revisa el estado del
arte. La seccién 3 da los preliminares matematicos de la RNAA y de la MSV. La
seccion 4 proporciona la descripcién general de la propuesta. La seccidén 5 muestra
un caso de estudio. Finalmente la seccién 6 da la conclusion del articulo.

2. Estado del arte
El incremento en los requerimientos para alcanzar un desempeno mas confia-
ble de sistemas complejos ha motivado el desarrollo de esquemas de diagnésti-

co de fallas que puedan realizar un diagndstico méas preciso. En el presente
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articulo se propone una metodologia para el diagndstico de sistemas complejos.
La propuesta fue aplicada al monitoreo de motores eléctricos de una celda de
manufactura. Desde el punto de vista de seguridad y confiabilidad de los siste-
mas eléctricos, es necesario tener un oportuno diagnéstico de fallas que pueda
detectar, aislar y diagndsticar fallas y de avisar a los operadores del sistema para
tomar las correspondientes acciones correctivas. Durante un disturbio, hay un
gran numero de eventos relacionados a las fallas, haciendo que el diagnéstico
y la decisién de tomar acciones correctivas se torne una tarea dificil. En este
dominio, la necesidad de desarrollar técnicas mas poderosas ha sido reconocida,
y las técnicas hibridas que combinan varios métodos de razonamiento se han
empezado a emplear. [1] considera la configuracién de elementos autométicos en
los modernos sistemas de potencia eléctrica, tales como relevadores de proteccion
y de recierre automaticos para mejorar un modelo analitico y de optimizacién
para el diagnostico de fallas de sistemas de potencia. De acuerdo al principio
de proteccion de los relevadores, el diagnéstico de fallas es expresado como
un problema de programaciéon entera y resuelto por el algoritmo genético de
biisqueda Tabi. [2] presenta una metodologia que utiliza redes neuronales in-
tegradas con varias técnicas estadisticas. Entre las herramientas numéricas y
estadisticas utiliza analisis de Fourier, valores RMS, valores de sesgo y de curtosis
asi como componentes simétricas para la deteccién y la identificacion de las
fallas es llevada a cabo mediante una red neuronal perceptrén multicapa. [3]
emplea las formas de onda de corriente y les aplican un andlisis en frecuencia
y onduletas para generar un algoritmo de formacién de grupos para clasificar si
el sistema se encuentra en modo de falla o no. [4] utiliza légica difusa para la
deteccion de fallas en motores de induccién. La propuesta esta compuesta por
dos etapas. Extraccién de razgos y la implementacién de un sistema difuso. Se
utilizan las magnitudes de las corrientes trifasicas de un motor para detectar
y caracterizar las fallas. [5] propone un método compuesto de dos fases: En la
primera fase una red neuronal probabilistica es entrenada con los eigenvalores de
los datos de voltaje obtenidos en operacién normal asi como con fallas simétricas
y asimétricas. La segunda fase emplea una comparacion entre las muestras para
detectar y localizar la presencia de una falla. [6] presenta una metodologia de
diagnéstico basada en un sistema difuso que interpreta las senales provenientes
de los sensores de corriente de un motor de induccién. [7] encuentra sefiales de
entropia y la curtosis, para posteriormente alimentarlas como entradas de una
red neuronal y asi llevar a cabo la clasificacién de las fallas. [8] utiliza lecturas
de la corriente de fase solo durante el primer cuarto de ciclo empleando un
método que combina componentes simétricas con un andlisis de componentes
principales para identificar y clasificar una falla. [9] puede analizar fallas que
ocurren entre dos lineas equipadas con unidades de medicién. El primer paso de
la metodologia es detectar la presencia de una falla en tiempo real. Luego, el
método de componentes simétricas es utilizado para convertir senales trifasicas
en tres conjuntos de componentes independientes, los cuales son las secuencias
positiva, negativa y cero. [10] propone una red bayesiana y minerfa de datos
para diagnosticar fallas en una red eléctrica. El estatus de la informacién de las
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protecciones es tomado como atributos condicionales y la regiéon de falla como
un atributo de decisién. [11] relaciona la incertidumbre asociada a un evento con
una distribucién de probabilidad. Utiliza un algoritmo difuso aplicado a cada
valor de entropia para realizar la identificacién de una falla. [12] propone una
metodologia capaz de localizar nodos de un sistema eléctrico en modo de falla.
La metodologia estda compuesta por dos fases: en la primer fase una red neuronal
probabilistica se entrena con los eigenvalores de voltaje para dar una clasificacién
del tipo de falla presente. En la segunda fase se utiliza un ANFIS para dar el
diagnéstico final.

3. Preliminares

3.1. Red neuronal autoasociativa (RNAA)

[13] propuso una RNAA utilizada como un método de Anélisis de Compo-
nentes Principales No-Lineales (ACPNL) para identificar y remover correlaciones
entre las variables de un problema como una ayuda para reducir la dimensio-
nalidad, visualizacién de datos, y analisis exploratorio de datos. ACPNL opera
entrenando una red neuronal tipo feed-forward para llevar a cabo un mapeo
idéntico de las entradas de la red y reproducirlas en la capa de salida. La red
contiene una capa interna que actiia como un cuello de botella (la capa contiene
una menor cantidad de neuronas que las capas de entrada o de salida), lo cual
obliga a la red a desarrollar una representacién compacta de los datos de entrada.

La RNAA estd compuesta por cinco capas. La Figura 1 muestra la arquitectura
de la RNAA.

Capade 1a Capa 3a. Capa  Capa de
Entrada Oculta Oculta Salida

2a. Capa /{D
Z|$

Oculta

de Botella

Fig. 1. Arquitectura de una RNAA

Esta RNAA tiene una capa de entrada y una capa de salida, cada una con
N neuronas y tres capas ocultas con Hy, Hs, y Hs neuronas respectivamente.
Cuando una observacion x es presentada en la entrada de la red, la ecuacion de
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la neurona de salida de la I*" capa es funcién de las neuronas en la (I—1)** capa,
dada por la ecuacién 1 y mostrada en la Figura 2.

n(l—1)
D 1-1
yi = f( Z wl(j)yl )) I=1,..,4, (1)
i=1
donde y](o) =x,, n =1,..., N representa las componentes del vector de observa-

ciones a la entrada de la red; y#), n = 1,..., N, representa las componentes de
la estimacién de x dada a la salida de la red; n(l — 1) da el nimero de neuronas
en la (I — 1) capa. La funcién f(.) es la funcién de activacién de la neurona, la
cual es sigmoidal. Las observaciones deben ser estandarizadas para que caigan
dentro de un hipercubo unitario.

~ -~
. -~
. -~

\\\neuronaf , T~ nmeuronaj

BV i il i \;@
,//Capa(f—f) ,/// Capa [

- -

1

Fig. 2. Conexién de la i*" neurona de la (I — 1) capa con la j*" neurona de la I capa

Si la red tiene que aprender una tarea especifica, es necesario ajustar los
pesos de las conexiones entre las neuronas para minimizar la diferencia entre la
salida esperada y la salida dada por la RNAA. Esta minimizacion es llevada a
cabo cuando se calcula el error diferencial. El método méas comunmente usado
es el de retropropagacion.

3.2. Madquina de soporte vectorial (MSV)

Sea x;(i = 1,..., M) una entrada n-dimensional perteneciente a la Clase I o
a la Clase II y las etiquetas asociadas y; = 1 para la Clase I y y = —1 para la
Clase II. Para datos linealmente separables, puede determinarse un hiperplano
f(x) que separe los datos:

f(x)zw~m+b=2wjxj+b. (2)
j=1

Un hiperplano de separacion satisface las restricciones que definen la separa-
cién de los datos muestrales, por ejemplo, f(z;) > +1siy; = +1,y f(a;) < -1
si y; = —1. De esto resulta la ecuacién 3:

yif () =yi(w-z; +b) > 1, for i=1,..,M, (3)

donde w es un vector n-dimensional y b es un escalar. La notacion w - x;
corresponde al producto punto de los vectores w y x;. El vector de pesos w
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define la direccién del hiperplano de separacién f(z) y con w y b (bias) es posible
definir la distancia del origen al hiperplano. El hiperplano de separacion que
tiene la maxima distancia entre el hiperplano y el dato mas cercano es llamado
hiperplano de separacién 6ptimo. La Figura 3 muestra un ejemplo del hiperplano
de separacion 6ptimo de dos conjuntos de datos. Este es perpendicular a la linea
mas corta entre las lineas de los limites de los dos conjuntos de datos y el plano,
y la linea mds corta que intersecta a cada uno a la mitad de la linea.

A Margen Méximo
= Hiperplano de separacion
K ____Optimo

X Clasel
Q Clase Il

"7 "7==.__ Un hiperplano de
Y separacion

Fig. 3. Hiperplano de separacién 6ptimo

El margen geométrico v es la mitad de la suma de las distancias entre
hiperplanos de separacion arbitrarios y el dato negativo y positivo més préximo

(z= y a™):
1
lwll2”

w 1

1 w _
27 = ST
[[wll2 [[wll2

715[(

)= [(w-a™) = (w-27)]

oz W

Sin perder la generalidad el hiperplano de separacién 6ptimo puede buscarse
empleando las llamadas ecuaciones candénicas de hiperplanos, las cuales satisfa-
cenw-zT+b=1yw-x~ +b= —1. El hiperplano éptimo maximiza el margen
geométrico. Asi el hiperplano éptimo puede encontrarse resolviendo el problema,
de optimizacién cuadratico presentado en la ecuacion 5:

1
minimaizar 3 | wl?® sujeto a y;(w-x;+b) > 1. (5)
La ecuacién 5 puede ser simplificada considerablemente al convertir el proble-
ma con las condiciones de Karush-Kuhn-Tucker (KKT) al problema dual equi-
valente de Lagrange, obteniendo la funcién de decisién mostrada en la ecuacién

6:
M
f(l")zzafyixi'z+b*- (6)
=1

Entonces el dato muestral desconocido = puede ser clasificado como Clase 1
si f(x) > 0 o como Clase II en caso contrario.
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La MSV también puede aplicarse a casos donde los datos no sean linealmente
separables. De esta manera la MSV mapea el vector de entrada en una dimensién
espacial mayor. Este proceso esta basado en la seleccién de una funcién kernel.
Algunas de las funciones kernel méas empleadas son: lineales, polinomiales, de
base radial y sigmoides. Adicionalmente entre los métodos mayormente aplicados
para lograr una clasificacién multiclase con la MSV estd el conocido uno contra
todos el cual construye M MSV donde M es igual al nimero de clases a ser
clasificadas, ya que cada una de estas MSV separa una clase del resto. Otro
método es conocido como uno contra uno M * (M —1)/2. Esta MSV combina su
funcién de clasificacién para determinar la clase a la cual la muestra de prueba
pertenece mediante la acumulacién de votos. La predicciéon con la mayoria de
los votos proporciona la clasificacion final.

4. Descripcion de la propuesta

La presente propuesta es una metodologia basada en el historial del proceso.
Se necesitan bases de datos en modo de operacién normal del sistema para
entrenar una RNAA y llevar a cabo el proceso de deteccién. También son
necesarias bases de datos que contengan informacién de las diferentes fallas que
se pudieran presentar en el sistema que se monitorea. Con éstas bases de datos de
las posibles fallas se da aprendizaje a la MSV multiclase, la cual es la encargada
de dar el diagnéstico final cuando una fallas esté presente. El proceso general de
entrenamiento del sistema de deteccién y diagndstico propuesto se muestra en
la Figura 4.

El algoritmo para el proceso de entrenamiento se resume de la siguiente
manera:

1. Localizar las mediciones provenientes de los sensores de las variables que se

desean monitorear.

2. De manera aleatoria tomar un subconjunto (= 80%) de la cantidad total
de datos para entrenar las herramientas de softcomputing empleadas por la
propuesta en la primera y segunda fase.

Para la Priemera Fase

. Tomar bases de datos de la operacién normal del sistema.

4. Estandarizar el subconjunto de datos. Entrenar la RNAA y aprender el

modelo.

5. Obtener los residuos de las condiciones de operacién normal y sus corres-

pondientes limites (umbrales).
Para la Sequnda Fase

6. Tomar bases de datos de las diferentes fallas que pudieran presentarse en el

sistema.

7. Estandarizar el subconjunto de datos. Entrenar la MSV multiclase y apren-

der el modelo.

8. La MSV multiclase arroja el diagnéstico final.

w

Durante la primera fase del diagnostico, el proceso de detecciéon se lleva a
cabo al obtener los residuos generados por la RNAA. Antes que todo, se debe
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Fig. 4. Proceso general de entrenamiento del sistema de deteccién y diagnéstico
propuesto

de realizar un proceso de estandarizaciéon para poder manipular las diferentes
variables que se monitorean sobre una misma escala. Posteriormente se genera
aleatoriamente un subconjunto de muestras formado por el 80 % del total de la
base de datos. Dicho subconjunto de muestras es aprendido por la RNAA. Una
RNAA de cinco capas es una red cuyas salidas son entrenadas para emular las
entradas sobre un adecuado rango dindamico. Esta caracteristica de la red es muy
importante para monitorear variables de sistemas complejos que presentan un
cierto grado de correlacion entre ellas puesto que cada salida recibe informacién
de cada una de las entradas. Durante el entrenamiento, para hacer que cada
salida iguale a su correspondiente entrada, las interrelaciones entre todas las
variables de entrada y cada salida individual se refleja en los pesos de conexién
de la red. Como resultado de lo anterior se tiene que cada salida especifica e
incluso la correspondiente salida refleja solo una pequena fraccién del cambio de
la entrada sobre un rango de valores razonablemente amplio. Esto permite a la
RNAA detectar la presencia de una falla al comparar simplemente cada una de
las entradas con su correspondiente salida, obteniendo de esta manera los resi-
duos. Posteriormente se calculan los limites de dichos residuos para condiciones
de operacién normal del sistema.

Una vez que el proceso de deteccién es llevado a cabo, la segunda fase de la
propuesta empieza a trabajar. Esta utiliza la MSV multiclase para clasificar la
falla presente previamente detectada por la primera fase. La salida de la MSV
multiclase indica cual variable se encuentra en modo de falla y el tiempo en
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el cual dicha falla ha ocurrido, proporcionando de esta manera un diagnéstico
completo del sistema que se monitorea. La Figura 5 muestra el esquema de
operacion en linea del sistema de diagnéstico propuesto.

Variables
Monitoreadas | 2009 . _
(Conjunto de r 1
Datos de Prueba) » MSV
Multiclase

Estandarizacion

Residuos
= fc(RNAA)

| |
| |
| |
| |
h 4

: Diagndstico Final :
| |
| |
| |variable Tiempo |
| |

| _Segunda Fase |

c',
Estan
dentro de
los limites de
Operacion
Nomal

Si No

Fig. 5. Esquema de operacion en linea del sistema de diagnéstico propuesto

5. Caso de estudio

La presente propuesta se validé y se puso en marcha en el Laboratorio
de Manufactura de la Facultad de Ingenieria de la Universidad Auténoma de
Coahuila. El cual cuenta con una celda de manufactura automatizada (CMA).
Se hace mencién que la CMA representa un sistema conformado por equipos de
alta tecnologia, en el que dichos equipos y componentes estan integrados para
realizar un proceso de manufactura completamente automatizado. Por lo anterior
se tiene la necesidad de contar con un sistema de deteccién y diagndstico de fallas
que lleve a cabo un monitoreo de los equipos més susceptibles a la presencia
de éstas y que intervienen dentro de un proceso en la CMA para evitar dejar
fuera de operacién a la misma. Es por lo anterior que la CMA representa un
escenario complejo, perfecto para implementar el sistema de monitoreo, deteccién
y diagnéstico de fallas en su banda transportadora de material.
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5.1. Posibles fallas que se pueden presentar en el equipo
monitoreado

La CMA cuenta con una banda transportadora para el traslado de pallets.
Dichos pallets los toma un robot y los deposita en la banda transportadora.
Una vez en la banda, ésta los transporta hacia su otro extremo en donde se
emula un proceso de manufactura. Es por ello que se decide que el equipo a
monitorear es la banda transportadora de material por representar un equipo
que realiza una operacion critica dentro de la CMA asi como dentro de un proceso
de manufactura real. Debido a que el sistema de diagndstico estd basado en el
historial del proceso, es que se puede monitorear todo tipo de variables ya que
éstas son tratadas por la metodologia solamente como un conjunto de niimeros,
sin importar si éstos son provenientes de un sensor de temperatura, presién,
voltaje, frecuencia, corriente, etc. Lo cual dota de versatilidad a la metodologia
propuesta.

El sistema de la banda transportadora de material de la CMA estd compuesto
por 2 motores eléctricos de induccion trifasicos con rotor tipo jaula de ardilla.

Ya que dichos motores tienen una alimentacién trifasica, se decide monitorear
el voltaje de cada una de las lineas de alimentacién para cada motor. Se considera
que el problema de diagnostico y deteccion de fallas de la banda transportadora
representa una tarea retadora ya que como se comento, las variables observadas
seran los voltajes de alimentaciéon de cada motor y como se pudo constatar en
la revision del estado del arte de sistemas eléctricos, se tiene que el monitoreo y
diagnostico de un sistema eléctrico no es una tarea trivial dada la presencia de
caracteristicas no lineales y presencia de ruido en la medicién de las variables
involucradas. En los motores eléctricos existe una gran cantidad de perturba-
ciones tanto internas como externas que afectan su funcionamiento originando
de esta manera la presencia de fallas. Dentro del amplio espectro de condiciones
que afectan a los motores eléctricos, el presente andlisis se centra sobre las fallas
que involucran el voltaje de alimentacién de cada uno de los motores. Dichas
fallas pueden ser fallas simétricas o fallas asimétricas.

1. Las fallas asimétricas se presentan cuando una, dos o las tres lineas de
alimentacién eléctrica quedan unidas al punto de referencia conocido como
tierra.

2. Las fallas simétricas se presentan cuando dos de las léneas de alimentaciéon
eléctrica quedan unidas entre si. Es decir, la magnitud de dos de las tres
lineas disminuye y adicionalmente dichas lineas se colocan en fase.

El sistema de diagnéstico propuesto se adecud al caso de estudio como se
muestra en el esquema de la Figura 6 y se describe como sigue.

El desempeno de la metodologia para el diagnéstico de multiples fallas fue
evaluado con 50 escenarios. Tales escenarios contenfan fallas simétricas y asimétri-
cas incluidas de manera aleatoria en los diferentes motores y sus respectivas lineas
de alimentacién eléctrica. Se realizé la adquisicién y generacién de bases de datos
mediante la adquisicién de ventanas de datos compuestas con 100 muestras por
ser la forma sugerida de llevarlo a cabo de acuerdo con la revision del estado del
arte. Se consideraron tres posibles casos de informacién muestreada.

Research in Computing Science 116 (2016) 44



Deteccion y diagndstico de fallas en sistemas complejos de manufactura ...

Conjunto de Datos| r—__ - - ——- T
de prueba. | Diagnéstico de la \

Voltajes de cada MSV multiclase
linea del motor | ‘
| \
| \
| [variable Tiempo |
Estandarizacion | |en modo o de |
| de Falla occurrencia |

Residuos de la
RNAA

r————_i_____\ L _ _SegundaFase |
\
\
\
\
\
\
\
\

Fig. 6. Implementacion de la metodologia propuesta en el caso de estudio

= Caso 1: El sistema opera correctamente durante 25 muestras y en modo de
falla durante 75 muestras.

= Caso 2: El sistema opera en modo normal durante 50 mestras y las 50
restantes en modo de falla.

= Caso 3: El sistema opera correctamente las primeras 75 muestras y las
restantes 25 en modo de falla.

Falla simétrica. Se muestra como ejemplo la induccién de una falla simétri-
ca entre las lineas LA y LC dentro de las primeras 25 muestras de la ventana
del conjunto de datos de prueba. De acuerdo a la Figura 6 los datos de prueba
se estandarizan y la primera fase de la metodologia comienza a trabajar. La
salida de la RNAA se muestra en la Figura 7 inciso (a). En ella se observa
que la RNAA detecta la presencia de una falla puesto que existen datos que
caen fuera del espacio de operacién normal obtenido. Posteriormente comienza
a trabajar la segunda fase de la metodologia, en donde la MSV multiclase arroja
el diagnostico final indicando el tipo de falla presente y el tiempo de ocurrencia,
lo cual se muestra en el inciso (b) de la Figura 7.

Falla asimétrica. También se realizé la induccién de una falla asimétrica,
la cual fue lineas LA y LB a tierra a partir de la muestra 51 de la ventana del
conjunto de datos de prueba. Los datos de prueba se estandarizan y la primera
fase de la metodologia comienza a trabajar. La salida de la RNAA se muestra
en la Figura 8 inciso (a). En ella se observa que la RNAA detecta la presencia
de una falla puesto que existen datos que caen fuera del espacio de operacién
normal obtenido. Posteriormente en la segunda fase de la metodologia la MSV
multiclase arroja el diagnéstico final indicando el tipo de falla presente y el
tiempo de ocurrencia, lo cual se muestra en el inciso (b) de la Figura 8.

Las Tablas 1, 2 y 3 muestran el desempeno del sistema de diagnéstico de
fallas para los tres casos respectivamente al considerar diferentes escenarios. Los
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Fig. 7. Falla simétrica Caso 1

porcentajes mostrados corresponden a 50 diferentes escenarios para cada caso
y la combinacién de diferentes tipos de falla. La primer columna muestra el
tipo de falla inducida en los motores. 1 es una linea a tierra, 2 son dos lineas
a tierra, 3 son tres lineas a tierra, 4 y 5 representan falla entre dos lineas. La
segunda columna da el porcentaje de deteccién de la falla. La tercera columna
es el porcentaje de identificaciéon de manera correcta del tipo de falla presente
en el sistema. La cuarta columna muestra el porcentaje de la ubicacién correcta
del motor en modo de falla. La columna de precision da el porcentaje de veces
que el sistema realizé un diagnéstico correcto.

Tabla 1. Porcentajes de desempeno del sistema de diagndstico para el Caso 1

Tipo de Falla Presente||Deteccion|Identificacién|Localizaciéon|Precisién
1 100 100 100 100
2 100 100 100 100
3 100 100 100 100
4 90 90 90 90
5 90 90 90 90
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Fig. 8. Falla asimétrica Caso 2

Tabla 2. Porcentajes de desempeno del sistema de diagndstico para el Caso 2

Tipo de Falla Presente|Deteccién|Identificacion||Localizacién|Precision
1 100 100 100 100
2 100 100 100 100
3 100 100 100 100
4 92 92 92 92
5 92 92 92 92

Tabla 3. Porcentajes de desempeno del sistema de diagnéstico para el Caso 3

Tipo de Falla Presente|Detecciéon||Identificacién|Localizacién|Precisién
1 100 100 100 100
2 100 100 100 100
3 100 100 100 100
4 95 92 92 93
5 95 92 92 93

6. Conclusiones

Se presenté una metodologia para llevar a cabo un diagnéstico completo de
sistemas complejos. La propuesta se basa en el andlisis y manejo de los datos
historicos del proceso. El diagnéstico final es llevado a cabo en dos fases. La
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primera fase emplea una red neuronal autoasociativa para obtener los residuos
entre el modo de operacién normal previamente aprendido y la informacién de las
mediciones provenientes de los sensores. Una vez que la primera fase detecta la
presencia de una falla, la segunda fase comienza a trabajar para dar el diagnéstico
final. La segunda fase utiliza una méquina de soporte vectorial multiclase, la cual
clasifica la falla presente y proporciona su tiempo de ocurrencia.La metodologia
propuesta disminuye el problema de falsas alarmas debido a que toma en cuenta
la correlacién entre las variables monitoreadas mediante la RNAA.
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Resumen. En la actualidad han surgido nuevos modelos computacionales que
intentan superar a los modelos clésicos de optimizacion, este es el caso de la
Computacion Evolutiva, la cual se ha popularizado por los Algoritmos Genéticos
y sus diferentes variantes que prometen ser mejores. En este articulo
analizaremos las bondades y/o deficiencias del Algoritmo Genético basico y del
algoritmo de Aprendizaje Incremental Basado en Pablacion, el cual es un
algoritmo de estimacion de distribuciones que forma parte del paradigma de la
Computacién Evolutiva. Se presenta un estudio comparativo de ambos
algoritmos que permite establecer, a partir de la experimentacion realizada con 7
funciones objetivo, que el algoritmo de Aprendizaje Incremental Basado en
Poblacion presenta ventaja significativa en tiempo de ejecucion de todas las
pruebas, asi como en la precision obtenida en 6 de las 7 funciones objetivo
analizadas. Aunque esta ventaja ya habia sido reportada, en este articulo se ha
experimentado con funciones multimodal con dos incdgnitas y en tres
dimensiones, que en la actualidad son consideradas dificiles de resolver.

Palabras clave: Optimizacién de funciones, computacion evolutiva, algoritmos
genéticos, algoritmo de estimacion de distribuciones, aprendizaje incremental
basado en poblacion.

Population-Based Incremental Learning
as Good Alternative for Genetic Algorithms

Abstract. At present, new computational models that attempt to overcome to the
classical optimization models have emerged, this is the case of Evolutionary
Computation, which has been popularized by Genetic Algorithms and their
different variants that promise to be better. In this article we will discuss the
benefits and/or shortcomings of basic Genetic Algorithm and Population-Based
Incremental Learning algorithm, which is an estimation of distributions
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algorithm and it is part of Evolutionary Computation’s paradigm. A comparative
study of both algorithms is presented, here it is established from the
experimentation with 7 objective functions that the Population-Based
Incremental Learning algorithm presents significant advantage on runtime of all
experiments as well as the accuracy obtained in 6 of 7 objective functions
analyzed. Although this advantage had already been reported, in this paper we
have experimented with multimodal functions with two variables and three
dimensions which are considered difficult to solve nowadays.

Keywords: Optimization functions, evolutionary computation, genetic
algorithms, estimation of distribution algorithm, population-based incremental
learning.

1. Introduccion

Los algoritmos de optimizacion han sido extensamente desarrollados por un largo
tiempo. La optimizacién consiste en tratar variaciones, usando informacién, de un
concepto inicial con el fin de mejorarlo. Muchos problemas de la industria ingenieril,
en particular de los sistemas de manufactura, son de naturaleza muy compleja y dificil
de resolver por técnicas convencionales de optimizacion [1].

La Computacion Evolutiva se ha encargado de brindar algoritmos que den solucién
a problemas considerados complejos. Estos algoritmos basados en metaheuristicas
cuentan con poblaciones que representan un conjunto de soluciones fiables de un
problema dado y que con el uso de técnicas estocésticas hacen que estas poblaciones
representen mejores soluciones a través del tiempo [2].

Uno de estos algoritmos son los Algoritmos Genéticos (AG), que desde su
surgimiento en 1962, han sido populares dentro de la comunidad cientifica, siendo una
técnica de blsqueda aleatoria y optimizacion perteneciente al campo de la Inteligencia
Artificial que ha ganado gran aceptacién. Su principal fundamento se basa en la Teoria
de Evolucidén de Darwin y se complementa con otros conceptos y teorias mas recientes
del campo de la genética [3].

Los AG estan basados en el modelo presentado por John Holland, a raiz de la
publicacién en 1975 de su libro “Adaptation in Natural and Artificial systems”,
consisten en métodos adaptativos, usados en problemas de bldsqueda y optimizacion de
parametros, basados en la reproduccion sexual y el principio de supervivencia del mas
apto [4].

Una definicidn mas completa es dada por Goldberg: “Los Algoritmos Genéticos
son algoritmos de blsqueda basados en la mecénica de la seleccién natural y de la
genética natural. Combinan la supervivencia del mas apto entre estructuras de
secuencias con un intercambio de informacidn estructurado, aunque aleatorizado, para
constituir asi un algoritmo de busqueda que tenga algo de las genialidades de las
busquedas humanas” [5].

Recientemente aparecieron los Algoritmos de Estimacion de Distribuciones (EDA),
una nueva familia de algoritmos evolutivos, desarrollados con el objetivo principal de

Research in Computing Science 116 (2016) 52



Aprendizaje incremental basado en poblacion como buena alternativa al uso de algoritmos genéticos

evitar la interrupcion de soluciones parciales, teniendo como principal diferencia con
los AG, que no existen las operaciones de cruce ni de mutacion.

Dentro de la clasificacion de los EDA se encuentra el algoritmo de Aprendizaje
Incremental Basado en Poblacion (PBIL por sus del inglés, Population-Based
Incremental Learning), un algoritmo simple que utiliza un vector de probabilidad para
generar la poblacion, tomando en cuenta las evaluaciones mas altas del vector [6].

Desde que PBIL fue propuesto por primera vez ha demostrado tener superioridad
ante los AG [7], sin embargo en este trabajo se presenta el uso de PBIL en distintas
pruebas realizadas en la optimizacion de funciones mas complejas, como lo son las
funciones multimodal con dos incognitas.

Este articulo tiene como objetivo comparar el desempefio del AG y PBIL en un
espacio de busqueda amplio, con el fin de determinar la superioridad de uno de ellos en
la maximizacion de funciones objetivo con alto grado de dificultad.

En la Seccion 2 se brinda una descripcion del problema que se pretende resolver a
través de la Computacion Evolutiva, asi como un breve andlisis del AG y PBIL. En la
Seccion 3 se describen cada una de las funciones objetivo que serviran para el analisis
de los algoritmos, mientras que en la Seccion 4 se discuten los resultados obtenidos en
las pruebas. Finalmente en la Seccidn 5 se exponen las conclusiones.

2.  Optimizacion por medio de computacién evolutiva
2.1. Optimizacién de funciones

Los sistemas artificiales usados en ingenieria, a menudo son modelados a través de
modelos mateméticos que cuentan con funciones y restricciones que definen ciertos
procesos. Dichos modelos pueden contar con funciones de tipo lineales o no lineales,
las cuales juegan un papel primordial en la descripcion cuantitativa y el anlisis de
problemaéticas inmersas en distintas areas de la industria. Muchos problemas practicos
del mundo real, como la optimizacién combinacional, disefios de mddulos y planeacion
de rutas, pueden ser transformados en funciones multimodal a través de del modelado
y la simulacion [8].

Generalmente es dificil resolver problemas sin una formulacién matematica; un
modelo matematico puede ser usado para representar problemas del mundo real con
menos dificultad, participando en la optimizacion de pardmetros que den solucién a
dichos problemas de forma satisfactoria.

La optimizacién de funciones es el proceso de encontrar un conjunto de posibles
puntos dentro de una region factible de cierto espacio de busqueda. Lo anterior es con
el objetivo de que el valor resultante de la funcién se convierta, ya sea en el madximo o
minimo, en funcion del problemay los requerimientos.

Bésicamente los problemas de optimizacion de funciones estdn compuestos por las
siguientes tres partes [9]:

e Funcion objetivo. Es el modelo matematico del problema de la vida real a
resolver.
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e Conjunto de variables. Estas variables afectan directamente el valor de la
funcion objetivo.

e Conjunto de restricciones. Las variables pueden tomar ciertos valores y no
pueden tomar otros, estos dependerd de las restricciones definidas en el
problema.

2.2. Algoritmos basados en computacion evolutiva

Algoritmo Genético. Los AG son métodos que proveen de flexibilidad para la
busqueda efectiva de maximos o0 minimos globales en problemas de optimizacion; esto
quiere decir que se encargan de encontrar el mejor resultado posible dentro de un
conjunto admisible de condiciones para lograr cierto objetivo. Estos algoritmos trabajan
con aleatoriedad, usando la inteligencia a la manera de la Madre Naturaleza, probando
eventos a lo largo de los afios y la supervivencia del mas apto.

Estos algoritmos trabajan sobre una poblacidn de individuos, donde cada uno de
ellos representa una posible solucién, cada individuo estd compuesto de caracteristicas,
Ilamadas genes, estas soluciones son codificadas, generalmente por una cadena binaria.
La longitud de la cadena dependera del dominio de los pardmetros, asi como de la
precision requerida y es definida en (1).

2™t < (bj —aj) x 10" < 2™ —1 1)

En donde [a;, b;] es el dominio establecido para la bisqueda; n es el nimero de
digitos de precision requeridos después del punto decimal; mientras m; seran los bits
demandados por el problema.

Como en la naturaleza, la seleccion proporciona el mecanismo que conduce a
mejores soluciones para sobrevivir, estas son asociadas a un valor de aptitud para
reflejar qué tan buena es comparada con otras soluciones.

El valor de aptitud esta arraigado a la funcion objetivo en la que se pretende realizar
una busqueda u optimizacién. Para realizar dicha evaluacién es necesario convertir las
cadenas binarias a nimeros reales y esto se logra a partir de los siguientes pasos [1]:

o Convertir la cadena binaria a base 10 (Z):

n
z= Z b2 @)
i=0

En donde n es la longitud de la cadena y b es valor del bit (0 0 1).

e Calcular el correspondiente nimero real x a través de:

a.
x=a+ Z(ﬁ) (3)

Los valores mas aptos son los que tiene mayores posibilidades de reproducirse en
la siguiente generacién. La cruza es la combinacion del material genético entre los
padres, intercambiando partes de las cadenas para producir un nuevo individuo. Por
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altimo, la mutacién causa cambios aleatorios en la cadena alterando los genes con una
probabilidad establecida. Este ciclo es repetido hasta que se alcanza un criterio de paro,
por ejemplo, un ndmero definido de generaciones o cuando no haya cambios en la
poblacion [10].

Sintetizando, los pasos a seguir para implementar un AG son los siguientes:

e Generar una poblacion aleatoriamente.

e Evaluar la aptitud de cada uno de los individuos y seleccionar los mas aptos.
e Cruzar los individuos para generar una nueva poblacién.

e Mutar aleatoriamente algunos individuos de la poblacion.

o Repetir desde el paso dos hasta cumplir un criterio de paro.

Aprendizaje Incremental Basado en Poblacion. Por otra parte tenemos a PBIL,
este algoritmo es el mas popular dentro de la clasificacién EDA. El algoritmo estandar
es una combinacién de optimizacion evolutiva y aprendizaje competitivo [11]. Este
algoritmo trabaja con un vector de probabilidades (Vp), el cual codifica una distribucion
de probabilidad que representa un prototipo de buenas soluciones y que se usa para
generar una poblacion de posibles soluciones (vectores binarios) en cada iteracion [12].
Cada valor dentro del vector representa la probabilidad de que se pueda generar un uno
0 un cero, en la posicién del gen correspondiente, inicialmente todos los valores tienen
el 0.5 de probabilidad.

En cada generacion, usando el Ve se obtienen los individuos, cada uno de éstos es
evaluado y sélo los mejores son seleccionados. Los individuos seleccionados son
usados para actualizar el Vp. La ejecucion del algoritmo se detiene cuando el Vp
converge, es decir, cuando todos sus elementos sean cero o uno [13].

La actualizacién del Vp esta dado por (4).

Vp = Vp * (1.0 — LR) + Mejor individuo * Lg, 4
en donde:

o V, =Vector de probabilidad

e L, =Taza de aprendizaje

A continuacion, se resumen los pasos del algoritmo PBIL para generar una solucion:

o Inicializar todos los valores del Vp a 0.5.

e Generar un conjunto de individuos mediante el Vp.

o Evaluar la aptitud de cada uno de los individuos y ordenarlos de acuerdo a su
aptitud.

o Actualizar el Vp de acuerdo al mejor individuo.

e EIl programa se repite desde el paso 2 y finaliza de acuerdo al criterio
establecido.

Para actualizar el Vp se debe tomar en cuenta la Tasa de Aprendizaje (Lr), es de
fundamental importancia en la implementacion, ya que determina la rapidez y exactitud
para la obtencidn de los resultados finales. En otras palabras, el Lg, es el factor de
importancia que se le da al mejor individuo para la actualizacion del Vp.
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Existen variantes para mejorar el rendimiento de este algoritmo, pero para este
trabajo consideramos el uso del PBIL original.

3.

Funciones implementadas y medidas de desempefio

Los problemas reales de optimizacidn, ya sean de minimizacion, o maximizacion
como es el caso que se abordara en este trabajo, cominmente cuentan con la
caracteristica de no tener una Unica solucién que satisfaga el problema [14]. Es por eso
que se aborda, en el desarrollo de este trabajo, un conjunto de siete funciones
multimodal [15], con el fin de localizar el maximo global que satisfaga a cada una de
ellas por medio de la Computacion Evolutiva.

Parabolic. La funcion Parabolic resulta en una gréfica en forma de curva, la
cual contiene un vértice y un eje de simetria que divide por la mitad, en forma
vertical, a dicha curva dando como resultado dos mitades que son imagenes
espejo, una de la otra. La representacion en tres dimensiones de esta funcion se
muestra en Fig. 1(a) y es definida por (5):

f10oy) = x* +y2. ©®)

Peaks. Es una funcién con dos variables. Obtenida por la traslacion y ampliacion
de las distribuciones Gaussianas [16]. Tiene multiples picos y valles, como se
observa en Fig. 1(b). Esta funcién esta definida por (6).

£206,y) = 3(1 —x)%e~@*+0+D) _ 19 (g —x3 - ys) e~ (¥*+y%)
(6)

_L @),

Himmelblaus. La funcién modificada de Himmelblaus cuenta con 4 puntos que
maximizan la funcién objetivo. Dicha funcidn esta definida en (7) y se muestra
graficamente en la Fig. 1(c).

f3(x,y) =200 — (x2+y%2 —11)2 — (x + y2 = 7)2. )

Equal peaks. Como se muestra en la Fig. 1(d) la funcién Equal peaks esta
constituida por diferentes picos que tienen los mismos maximos [17], esta
funcidn se define por (8).

f4(x,y) = cos(x)? + sen(y)2. (8)

Rastrigin. Esta funcidon fue propuesta por Rastrigin como una funcién
bidimensional [18]. Esta funcion presentan una alta dificultad debido al amplio
espacio de busqueda y al alto nimero de maximos y minimos locales. Mientras
que funcidn Peaks consiste en Unicamente 3 picos, la funcién Rastrigin consiste
en alrededor de 100 picos en un rango considerado [19], como se muestra en la
Fig. 1(e). La funcion Rastrigin esta definida por (9).
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£5(x,y) = 20 + (x? — 10 cos(2mx) + y? — 10 cos(2my)). 9)

e Circles. La funcién Circles contiene multiples circulos concéntricos (ver Fig.
1(f)). A diferencia de las funciones Peaks y Rastrigin en donde cada pico es un
solo punto, la funcién Circles presenta lineas circulares de picos locales que
contienen infinitos picos [20] y son definidos por (10).

f6(x,y) = (x% + y*)%%5((sen(50(x2 + y2)°1))? + 1.0). (10)

o Schaffer. Esta funcion es considerada para las pruebas realizadas en este trabajo
debido a la complejidad presentada al contar con diversos maximos y minimos
locales. Se muestra graficamente en la Fig. 1(g) y es definida por (11).

(sen(y/x% +y2))?> - 0.5 11)

(1 +0.1(x2+y?))?

f7(x,y) =05+

Fig. 1. Funciones objetivo

Con el fin de evaluar el desempefio de los algoritmos AG y PBIL se realizo la
busqueda de los valores que maximizan cada una de las funciones objetivo descritas
anteriormente. En la Tabla 1 se muestra el 6ptimo global que maximiza cada funcién.

Estos datos servirdn como base para la evaluacion de cada algoritmo; la cual se
realizara a través de calculo de la precision del resultado, asi como el tiempo de
gjecucion.

4.  Resultados y discusion

Para realizar la experimentacion se implementé una plataforma propia de
experimentacion desarrollada en lenguaje Java, la cual facilité la modificacion de cada
uno de los pardmetros de ambos algoritmos. Este mismo software permitié observar el
comportamiento de cada uno de los algoritmos en el proceso de maximizacion de las
siete funciones objetivo establecidas anteriormente.

57 Research in Computing Science 116 (2016)



Luis A. Cruz Prospero, Manuel Mejia Lavalle, José Ruiz Ascencio, Virna V. Vela Rincén

Con el objetivo de comprobar la eficacia de los AG y PBIL en la basqueda de
maximizar las funciones multimodal, se estableci6 un espacio de bisqueda en un rango
de [-100,100]. Ademas los parametros x e y de cada funcion se codificaron con cadenas
binarias de 15 bits cada una, dando como resultado individuos con 30 genes.

Se plantearon los siguientes parametros iniciales, para la realizacion de diferentes
pruebas con cada una de las funciones objetivo:

e Numero de individuos, 20, 100, 300 y 500.
o Numero de generaciones, 20, 200 y 500.

Tabla 1. Optimos globales

Funcion objetivo Optimo Global
f1(xy) 20000
f2(x,y) 8.116
f3(x,y) 200
fa(x,y) 2
f5(x,y) 20000
f6(x,y) 23.309
f7(x,y) 0.831

Cada algoritmo cuenta con pardmetros que se pueden someter a cambios para, de
tal modo, obtener distintos comportamientos [2,7], por lo cual se aplicaran cada una de
las pruebas con variaciones en éstos, en el caso de AG su variante se encuentra en la
Probabilidad de Mutacion (Pm) y Probabilidad de Cruce (Pc) y en PBIL se trabajaréd
variando Lg.

Para la evaluacién de cada experimento se ejecutd el programa con los mismos
parametros, excepto la semilla, de forma independiente 5 veces y se reporta el promedio
de ésto.

Con el fin de realizar un andlisis mas detallado de cada algoritmo, primeramente se
mostraran los resultados obtenidos de forma individual. En el caso del AG se
experiment6 variando la Pv y la Pc. En la Fig. 2 se ejemplifica, usando la funcién
objetivo f5(x,y), el indice de Error Relativo (Er) obtenido por AG con cada combinacion
de ambos parametros, adicionalmente se muestra la variacidn obtenida con diferente
namero de individuos.

De acuerdo a los resultados obtenidos en los experimentos, mostrados en la Fig. 2
se logra destacar que el AG presenta dificultades en la precision de sus resultados
cuando la Py es igual o superior a 0.5, sin embargo al tener una Py alta, cercana a 1, el
Ervuelve a disminuir; pero cabe destacar que al realizar esta accion se estaria perdiendo
el esquema genético caracteristico de los AG, debido a que una P cercana a 1 haria
mutar a todos los individuos.

Por otro lado, se observa que al tener una Pc alta (méas cercana a 1) el Er disminuye,
aumentando las posibilidades de éxito del algoritmo para localizar el éptimo global.
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Pasando a PBIL, se usé como variable en los experimentos el Lg, se midi6 el
desempefio del algoritmo calculando el Er con diferente nimero de individuos. Los
resultados obtenidos demuestran que al tener un Lg cercano a 1, los resultados tienden
a mejorar rapidamente en cada iteracion, como se muestra en la gréfica de la Fig. 3.

Eg variando P.y P,

JR.00
24.00

2000

o 1600
L
12.00
8.00
0.1 05 a7 oA 05 o7 a9 o1 as 07 0.9 01 o5

[LIK)
P o1 07 | 03

Pra 0.1 05 0.7 09
W20 Individuos | 119 219 238 | 108 2721 1453 2228 22.32 17.06 1698 2405 | 2149 154 184 074 | 216

® 100 individuos . 0.71 | 055 036 075 742 1551 1155 1183 758 1147 1013 615 096 075 035 056
® 300 ndividues | 0.20 013 018 036 641 532 820 G647 661 411 | 410 366 018 019 016  0.20
S00 ndividues . 014 019 019 021 659 ) 685 487 676 357 391 333 548 020 022 003 | 016

=

Fig. 2. Error relativo obtenido con distintas Pcy Pwm
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0.00
Ly a1 0z 03 04 05 0.6 ad 0.a 0n
W 20 Individuos 18.30 24,45 21,25 2547 21.00 1382 L.50 269 011
W 100 Individuos 1320 10,24 0.7 7.33 752 323 0.50 0.1z 000
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Fig. 3. Error relativo obtenido con distintos Lr

De acuerdo a los resultados obtenidos en este trabajo, se externa una caracteristica
fundamental que hace que PBIL sobresalga a AG maés alla de la precisidn, y es el
tiempo. Esto es debido a que, como se muestra en la Fig. 4, el tiempo de ejecucién del
algoritmo PBIL no tiende a tener un alto crecimiento al aumentar el nimero de
individuos de la poblacién, mientras tanto en el AG existe un aumento considerable,

59 Research in Computing Science 116 (2016)



Luis A. Cruz Prospero, Manuel Mejia Lavalle, José Ruiz Ascencio, Virna V. Vela Rincén

como ejemplo, se puede observar que el tiempo de ejecucién de PBIL con 500
individuos en la poblacién es de 53.4 ms, mientras que AG le tomo un tiempo de 24,227
ms; tomandole al AG un tiempo que es 453 veces mas que el tiempo empleado por
PBIL.

Tiempo de ejecucion AG vs PBIL

Tiempo (ms)

Fig. 4. Tiempo de ejecucion de AG vs PBIL

Otra caracteristica interesante en el analisis de ambos algoritmos es la forma en que
van evolucionando generacion a generacion debido a que esto es determinante al
momento de obtener mejores resultados en menos generaciones. En la Fig. 5, con ayuda
de la plataforma de experimentacion, podemos observar como PBIL presenta una
rapida estabilidad desde la generacion 8, mientras que el AG, debido a su aleatoriedad
en cada una de sus etapas presenta una alta variabilidad.

Con el fin de brindar una comparativa mas amplia de ambos algoritmos en el
proceso de maximizacion de las 7 funciones propuestas, en la Fig. 6 se plasma una
grafica que evidencia la precision de AG y PBIL.

Para la grafica de la Fig. 6 se usa como parametros iniciales, en el caso de AG:
Pc=0.9 y Py=0.1; y en PBIL: Lg=0.9. Estos valores fueron asignados debido a que en
general fueron los que obtuvieron mejores resultados en las pruebas.

Como se observa en la Fig. 6 el algoritmo PBIL presenta mejores resultados en la
precision de los funciones objetivo: f1(x,y), f4(x,y), f5(x,y), 6(x,y) y f 7(x,y). En estas
funciones PBIL combina eficiencia con eficacia, sin embargo en f2(x,y) y f3(x,y) el AG
resulta ser mas preciso.

Finalmente en la Tabla 2 se muestran los mejores resultados obtenidos para cada
funcién objetivo, asi como los parametros usados por cada algoritmo para alcanzar
estos resultados.

Con la informacion de la Tabla 2 se reafirma la superioridad de PBIL en la
optimizacién de funciones debido a su mayor precisién y sobre todo, el tiempo de
ejecucion con el que logra brindar resultados favorables, debido a que el tiempo
promedio de ejecucion de los resultados observados en la Tabla 2 es de 178,067.257
ms para AG, mientras que PBIL le tom6 un tiempo promedio de 433.25 ms, obteniendo
PBIL resultados 411 veces mas rapido que el AG.
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En precision PBIL logra alcanzar el 100% en 5 de las 7 funciones evaluadas.
Mientras que el AG destaca en f2(x,y) con un 26.28% de superioridad, esto es debido
a que como se observa en la Fig. 2(b) existen maximos locales que se encuentran
distantes de los demés puntos, con lo que debido a su aleatoriedad en la mutacién el
AG logra superar. A su vez en la Tabla 2 se aprecia que para AG es requerido un mayor
namero de individuos, asi como de generaciones para alcanzar resultados mas cercanos
al 6ptimo, siendo una desventaja apreciable que repercute en el tiempo de ejecucion.
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Tabla 2. Mejores resultado AG y PBIL

Funcién fl 2 3 f4 5 6 7
AG
Generaciones 20 20 500 200 500 20 20
Individuos 500 500 500 500 500 300 500
Pc 0.50 0.90 0.90 0.50 0.50 0.50 0.90
Pwm 0.10 0.10 0.10 0.10 0.90 0.10 0.90
Er 0.17 0.66 0.06 0.02 0.11 0.00 0.00
Tiempo 23829. 23912.0 466787.8 201536.2 502031.4 7287.6 21087.4
20 0 0 0 0 0 0
Precision 99.83  99.34 99.94 99.98 99.89 100.00  100.00
PBIL
Generaciones 20 500 500 20 20 20 20
Individuos 100 500 500 500 100 100 300
Lr 0.90 0.70 0.80 0.90 0.90 0.80 0.90
Er 0.00 26.94 0.64 0.00 0.00 0.00 0.00

Tiempo 11.40 1597.20 1325.00 38.40 12.00 12.80 36.00
Precision 100.00 73.06 99.36 100.00 100.00  100.00  100.00

5. Conclusiones

La Computacion Evolutiva en general tiene gran presencia en la actualidad debido
a las aportaciones que ésta ha tenido en la resolucion de problemas de optimizacion.

Desde un AG clasico hasta las diferentes variantes que existen actualmente, como
lo es PBIL son herramientas poderosas, siempre y cuando se opte por el algoritmo ideal
para cada problema.

En referencia a los resultados obtenidos se puede observar que en el caso de estudio
de este trabajo, el cual fue la maximizacion de funciones multimodal, el algoritmo PBIL
presenta una ventaja significativa en cada uno de los rubros evaluados en la fase de
experimentacion y presentados en la fase de resultados.

Se observa que PBIL presenta resultados mas cercanos al 6ptimo en menor tiempo
posible, es por eso que se puede concluir en este articulo que es una mejor opcion en la
optimizacién de funciones de maximizacién, sin embargo PBIL quizas podria ser
mejorado si se incluye el mecanismo de mutacién en los genes de los individuos: esto
sera motivo de investigacion de nuestro trabajo futuro.

Aunque la Computacién Evolutiva trabaja con datos aleatorios, PBIL presenta una
ventaja al sustentarse en la probabilidad para garantizar mas certeza en sus resultados.

Finalmente de acuerdo a los resultados de la experimentacidn se observé que para
obtener mejores resultados en ambos algoritmos es recomendable usar una poblacién
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del doble del nimero de genes de los individuos. Ademas, al realizar los experimentos
con PBIL se not6 que un Lr de 0.9 funciona bien la mayoria de las veces, por lo que
sugerimos probar de inicio con este valor.
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Resumen. En este articulo se presenta el diseno electrénico en tec-
nologia CMOS estdndar de 0.18um con alimentacién Vpp = 1,8V, de
los principales bloques que conforman una neurona: el multiplicador
y la funcién de activacién no-lineal. De igual forma, se presentan los
resultados por simulacién eléctrica en CADENCE, asi como el modelado
matemdtico en MATLAB de su comportamiento. Una comparacién de
ambos modelos presenta errores relativos e, < 1% para las dos opera-
ciones. Para su validacién, los modelos matematicos generados fueron
aplicados a una estructura de red neuronal entrenada para resolver la
operacién logica XOR.

Palabras clave: Red neuronal artificial, CMOS, calibracién de senso-
res.

Design of an Analog-digital Processor for
Integrated Implementation of Neural Networks
in Low-power Systems

Abstract. The electronic design of the artificial neuron main cha-
racteristic blocks is presented in this paper. Both, the multiplier and
the non-linear activation function, were designed in standard 0,18um
CMOS process with 1,8V power supply. CADENCE electrical simulation
results and mathematical modeling in MATLAB are also presented.
A comparison between the high level and electrical models shows a
relative error below 1 % for both operations. In order to verify the correct
operation, the generated models were applied to a trained neural network
structure to solve the XOR logical operation.

Keywords: Artificial neural networks, CMOS, sensor calibration.
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1. Introduccién

Los sistemas de inteligencia artificial basados en redes neuronales han mostra-
do recientemente su potencialidad en espectaculares casos de éxito: las victorias
a humanos en el juego del GO, sistemas que superan el test de Turing, o el
desarrollo de arte psicodélico, son algunos de los ejemplos mdas actuales [?].
Sin embargo, los recursos computacionales requeridos, asi como el consumo
de potencia y tamano del hardware necesario para este tipo de sistemas han
impedido hasta ahora su incorporacién en dispositivos comerciales.

Por otro lado, el desarrollo microelectronico de sistemas de procesamiento
de las tdltimas décadas ha supuesto su implantacion ubicua, dando lugar incluso
a una nueva disciplina como son los sistemas ciber-fisicos. A esta proliferacién
no ha sido ajeno el desarrollo de médulos de procesamiento basados en redes
neuronales, con disenos para su incorporaciéon especifica a dispositivos portatiles
con alimentacién por baterias, como los smartphones, o con recursos energéticos
limitados, como los vehiculos auto-dirigidos. En general estos mddulos neuro-
nales de propdsito especifico, pensados para procesamiento y reconocimiento de
imagenes, muestran unos niveles de consumo reducidos, del orden de cientos de
mili-watts.

La potencialidad de las redes neuronales artificiales, capaces de establecer
relaciones funcionales entre conjuntos de patrones de estimulos-respuestas sin un
conocimiento previo matemaético del problema a resolver, asi como su capacidad
de modificar dicha relacién funcional de manera dindmica ante cambios en los
patrones, hacen de estas técnicas de procesado una herramienta de gran flexi-
bilidad. Para su inclusiéon en médulos de bajo consumo, como los nodos en una
red inaldmbrica de sensores, donde la vida operativa debe contarse en meses, es
preciso reducir atin mas el consumo y el tamano de los dispositivos, procurando
mantener su adaptabilidad. En este sentido, existen dos aproximaciones para su
implementacion: mediante procesadores digitales o con el diseno de sistemas de
procesamiento analdgicos o mixtos [?]. La eleccién de uno u otro método vendrd
condicionada por diversos parametros, entre los que se incluyen las restricciones
de consumo y area, asi como la resolucién requerida en la respuesta del sistema.

En general, si las restricciones vienen impuestas por el consumo y area, las
implementaciones analdgicas integradas de los procesadores neuronales ofrecen
claras ventajas. Si ademads es preciso disponer de la flexibilidad que supone la
reprogramacion de los parametros de la red neuronal, una implementacién mixta
que incluya procesadores analdgicos con almacenamiento digital puede ser la
solucién 6ptima. Un ejemplo de este tipo de aplicaciones puede ser el diseno de
médulos de acondicionado y calibrado integrados para smart sensors [?], donde
un sistema neuronal analdgico permitiria optimizar la respuesta del sensor antes
de su digitalizacion, compensando derivas y linealizandola, con la capacidad
de adecuar su respuesta ante cambios en el comportamiento del propio sensor
asociados al envejecimiento.

Algunas caracteristicas de las redes neuronales como el aprendizaje adapta-
tivo, la auto-organizacion y la tolerancia a fallos [?], las hacen sumamente atrac-
tivas para la resolucion de problemas relacionados con la predicciéon de eventos,
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clasificacién y ajuste de datos, entre otros. Ademds, las redes implementadas
en hardware presentan robustez a variaciones de proceso debido al esquema
de retroalimentacién inherente proporcionado por el mecanismo de aprendizaje
de retropropagacién de errores, teniendo en cuenta las no-idealidades de los
circuitos, como sucede con el enfoque de aprendizaje chip-on-the-loop [?], el cual
lleva a cabo el entrenamiento de la red fuera del chip pero teniendo en cuenta
toda la circuiteria utilizada en la implementacién de los bloques caracteristicos
de la neurona.

El objetivo de este trabajo es generar modelos de alto nivel de los principa-
les bloques que conforman una neurona disenada de forma analdgica, para su
posterior insercién y simulacién en distintas estructuras de red. El articulo esta
dividido de la siguiente forma: en la Seccién 2 se presenta la estructura basica de
una neurona y los principales bloques que la conforman; ademéds se describe su
implementacion electrénica y se presentan algunos resultados obtenidos mediante
simulacién. En la Seccién 3 se describe el modelo matematico de alto nivel
generado para cada uno de los bloques y se hace una comparacion de éste con la
respuesta eléctrica. En la Seccién 4 se presenta una implementacion sencilla de
ANN para verificar los modelos y, finalmente, en la Seccién 5 se presentan las
conclusiones del trabajo.

2. Implementacién analégica de la neurona

Como es sabido, las neuronas son las unidades basicas de procesamiento de
este tipo de sistemas, ya que se encargan de llevar a cabo todo el procesamiento
de las senales. Es por esto que se debe tener especial cuidado en su diseno y
modelado, sobre todo si se trata de una implementaciéon en hardware.

En la implementacion de la neurona es posible distinguir dos bloques sig-
nificativos: un bloque de multiplicacién encargado de multiplicar la senales de
entrada o bien las senales de las capas intermedias, por un conjunto de pesos
o coeficientes de ajuste, que pueden seer representados de manera analdgica o
digital; y un bloque que genera la funcién de activacién para implementar la

( NEURONA \

Polarizacion -
> Multiplicador,

Funcién de
@ — Activacion

Multiplicador,

Sefial de entrada
N\ O J

Fig. 1. Diagrama a bloques de la unidad béasica de procesamiento
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operacion no-lineal. En la Fig. 1 estd representado el esquema de esta unidad
bésica de procesamiento.

Es conveniente mencionar que para la implementacién analdgica de este tipo
de sistemas, la tecnologia CMOS es la opcién mas viable debido a que es una
tecnologia madura en cuanto a implementaciones VLSI, ademdas de que ofrece
la posibilidad de co-integracion del sensor con la electrénica asociada a éste si
fuera requerido. En el trabajo que se esta desarrollando se utiliza una tecnologia
CMOS estandar de 0.18um con voltaje de alimentaciéon Vpp = 1,8V.

2.1. Multiplicador

Como ya se ha comentado, el multiplicador se encarga de ponderar una
senal a partir de un coeficiente o peso de activaciéon w. Este sélo tomard valores
comprendidos entre [-1,1], de tal forma que si w = 0 se entiende que la sefial se
inhibe y es cero, si w = 1, toda la senal se transmite, y si w = —1, la senal se
invierte o cambia de signo.

El bloque implementado es un amplificador de ganancia programable (PGA)
que actia como multiplicador analégico-digital. Todo el procesamiento de la
senal se hace en el dominio analégico, pero mediante un control digital se esta-
blece el factor de ponderacion w. Este control permite definir de forma sencilla
el valor del peso mediante una palabra digital.

La implementacién del PGA se muestra en la Fig. 2. El circuito es un ampli-
ficador de voltaje que utiliza resistencias y transistores MOS para establecer la
ganancia. Los dos transistores trabajan como como un divisor de corriente MOS
(MCD) [?], en donde las corrientes I; e Iy se relacionan de la siguiente forma:

I = Kalfi(¥se,) — fi(¥s0,)] = —Vin/ R, (1)
Iy = Ks[fo(sr,) — f2(s0,)] = —Vo/Ra. (2)

Los potenciales de superficie de drenaje s, v ¥s1, son los mismos por
conexién, mientras que los potenciales de superficie de fuente 150, y ¥s0, son
iguales por las condiciones de operacién, ya que ambas fuentes estdn conectadas
a la terminal de entrada de un amplificador, y los voltajes de compuerta y de

Vetrl
_im il
R
M1 2
R1 Vetrl VvV
Vin o ANN—4 = _T_
\ =
+ 12 M2 »o Vout

Fig. 2. PGA basado en divisores de corriente MOS

Research in Computing Science 116 (2016) 68



Disefio de un procesador anal6gico-digital para la implementacion integrada de redes neuronales ...

Vdd

B5 I e R
T M1
A1 | BO W%
Vin Clrérnr?ode ~ I
o Y | Tt >
+ ? M2 o Vout

Fig. 3. Implementacion eléctrica del bloque de multiplicacién

cuerpo son iguales para ambos transistores. Por lo tanto, si My y Ms tienen un
buen matching, la funcién de transferencia del amplificador va a estar dada por:

Vo _Raa _ B (W/L) "
Vi Ri Ky Ry (W/L):

A partir de esta expresion, el factor de proporcionalidad entre ambos tran-
sistores puede ser utilizado para definir la ganancia del amplificador y, por lo
tanto, el factor de ponderacién requerido. La manera més sencilla de hacerlo es
utilizando un conjunto de transistores en paralelo como se aprecia en la Fig. 3,
de tal forma que el transistor MOS equivalente generado tendrd una anchura
igual a xW, donde x es el nimero de transistores en paralelo.

El esquema completo del multiplicador se muestra en la Fig. 3. La ponde-
racién de la sefial se controla mediante una palabra digital de 5 bits (By...Bp),
haciendo posible tener 32 posibles valores entre 0 y 1 con un delta de variacién
entre cada bit igual a:

1
A= TR 32,258 x 1073, (4)

donde n es el numero de bits. Ademas se ha anadido un bloque de signo, cuyo
objetivo es cambiar el sentido de la senal que entra al PGA, de forma que sea
posible tener también pesos negativos. Este circuito esta controlado por el bit de
signo Bs. Debido a que la maxima ganancia es 1, los transistores que conforman
M, siempre estan encendidos y operando en triodo, mientras que aquellos que
conforman M, estardn controlados por la palabra digital. Asi, si se desea la
méxima ganancia G = 1, todos los bits de esta palabra digital deben ser Vpp.

Circuito de Signo. En la Fig. 4 se presenta el circuito de signo implementado.
Este corresponde a un espejo de corriente clase AB [?]. En condiciones estdticas,
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Fig. 4. Implementacion eléctrica del bloque de signo

el capacitor se comporta como un circuito abierto y el esquema es equivalente a
un espejo de corriente simple. Bajo condiciones dindmicas, la configuracién opera
en clase AB transformando los transistores M,; y Mp2 en fuentes de corriente
dinamicas. El circuito cuenta con dos ramas de salida, una que pasa la corriente
en la misma direccién en la que entra, y la otra que invierte su sentido. Mediante
el bit By es posible seleccionar qué rama se encuentra activa. El error relativo en
la transferencia de corriente en ambas salidas es menor al 1% considerando una
corriente minima de entrada I;, = 10nA; y la distorsién arménica total (THD)
de la senal es menor a —80dB teniendo en cuenta una senal maxima de entrada
I;, = 154 A a una frecuencia de 1kH z.

011111

0.9

Voltaje (V)

08 |
010000

011111 111111

0.6 I I
0.6 0.7 0.8 0.9 1 1.1 1.2

Voltaje (V)

Fig. 5. Respuesta eléctrica del multiplicador en modo voltaje de 5 bits

Research in Computing Science 116 (2016) 70



Disefio de un procesador anal6gico-digital para la implementacion integrada de redes neuronales ...

Simulacién del multiplicador. El voltaje de entrada considerado tiene un
nivel de modo comun V., = 0,9V . Senales de voltaje menores a este valor son
consideradas negativas, mientras que por encima de 0,9V son positivas. Se simuld
el multiplicador de la Fig. 3 considerando 5 bits més el bit de signo. El transistor
correspondiente a cada bit estd formado a su vez por un conjunto de transistores
con una unica dimensién. El amplificador utilizado en el esquema completo es
un amplificador operacional de transconductancia (OTA) con etapa de salida
clase AB con ganancia Gopem = 76dB y resistencia de salida Ro,: = 1602. Los
valores de las resistencias son Ry = Ry = 18k(2.

[f00000 —+—
(L —
lio1000

l101100 H

[110000 .-
l110100

L —
(11100 ~a |
W i1 e

Error Relativo (%)
Error Relativo (%)

09
Voltaje (V) Voltaje (V)

(a) Signo positivo (Bs = 0). (b) Signo negativo (Bs = 1).

Fig. 6. Error relativo e, con respecto a la respuesta calculada idealmente

La simulacién se llevd a cabo utilizando el software de diseno electrénico
CADENCE . En la Fig. 5 se representa el voltaje de salida con respecto al voltaje
de entrada para las combinaciones posibles de bits. Se calculé el error relativo e,
que existe entre cada una de estas respuestas con respecto a la respuesta esperada
o salida ideal. Para esto, se evalud la expresién mostrada a continuacién (Eq. 5)
para calcular y graficar cada una de las respuestas ideales:

Voutideal = 0,9 - 0,9 cw + Vvln s w, (5)

donde V;;, es el voltaje de entrada con un nivel de DC igual a 0,9V, y w el peso.

En la Fig. 6 se presenta el error relativo calculado para cada palabra digital.
El inciso (a) muestra el error relativo considerando sélo pesos positivos, es decir,
sin inversién de la senal (Bs = 0); mientras que en el inciso (b) se presenta el
error relativo considerando inversién en la senal, y por lo tanto, pesos negativos
(Bs = 1). El méximo error relativo para el primer caso es e, = 0,3567 %, y
corresponde a la méxima ponderacién de la sefial (w = 1). Igualmente, tomando
en cuenta sélo pesos negativos, el maximo error relativo calculado se tiene para la
méxima ganancia y es e, = 0,3176 %. En condiciones estdticas, el multiplicador
presenta un consumo maximo de potencia Py, = 42,8uW que se tiene cuando
el bit de signo es ‘1’

De acuerdo al diagrama de bloques de la neurona (Fig. 1), es necesario
hacer una sumatoria de las senales ponderadas. Utilizando el mismo esquema
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Fig. 7. Esquema para realizar la suma de las sefiales ponderadas

de multiplicacién que se ha descrito, es posible realizar la suma de las senales
en un nodo comun, tal como se muestra en la Fig. 7. Las senales en corriente
son sumadas en el nodo negativo del segundo amplificador, donde se tiene una
tierra virtual debido a la configuracion del circuito.

2.2. Funcién de activacion

La funcién de activacion calcula el estado de actividad de una neurona.
Transforma la entrada global en un valor o estado de activacién, cuyo rango
normalmente es de [0,1] o [-1,1], ya que una neurona puede estar totalmente
inactiva o activa. Las funciones de activacién mas utilizadas son: la funcién
lineal, funcién escalén y funcion sigmoidal.

dd
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|
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Fig. 8. Implementacién eléctrica del bloque que genera la funcién de activacion

En el trabajo se ha implementado una funcién sigmoide debido a que es
diferenciable y presenta una caracteristica no-lineal, propiedades importantes
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Fig. 9. Comparacién de la funcién de activacién eléctrica con la funcién calculada

para el entrenamiento de redes multi-capa con retropropagacion. La funcién
implementada presenta una caracteristica similar a una tangente hiperbdlica, la
cual tiene forma de ‘S’ con umbrales de saturacién en —1 y +1, y pendiente
no-lineal en la parte central. Sin embargo, en el circuito implementado estos
niveles de saturacion estdn definidos entre 0,2V y 1,6V con el mismo nivel de
modo comun que el multiplicador.

En la Fig. 8 se muestra el circuito eléctrico implementado. Esta formado
por un par diferencial con transistores NMOS como entradas, y cargas resistivas
implementadas con los transistores M, y M, operando en la region lineal. El
amplificador utilizado en el esquema fija el modo comiun V., = 0,9V a la
salida del circuito, y estd implementado mediante un par diferencial sencillo.
La resistencia equivalente de los transistores M, y M, es R,, = 4,6k(2, y la
ganancia total del circuito es G = 7 /4.

Simulacién del Circuito. El circuito se simulé variando el voltaje de entrada
entre 0y 1,8V. En la Fig. 9(a), con linea negra punteada, se muestra la respuesta
obtenida, acompanada también, en continua azul, por una funcién tangente hi-
perbdlica generada matematicamente en MATLAB para que tuviera los mismos
valores de ganancia (G = 7,4) y niveles de saturacién (Ve = 1,6 ¥ Vinin = 0,2)
que la implementacion eléctrica.
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En la misma figura, pero inciso (b), estd representado el error absoluto
obtenido al comparar ambas funciones. Se aprecia un maximo error absoluto
eaps(f) = 0,04V que corresponde a la secciones con mds no-linealidad de la
respuesta (codos de la funcién). Por otro lado, en en inciso (c) se presenta el
comportamiento de la ganancia (derivada de la funcién) considerando el rango
completo del voltaje de entrada, mientras que en el inciso (d) estd representado el
error absoluto en ganancia calculado. Se aprecia que el maximo error absoluto en
ganancia es de eqps(g) = 0,79. Finalmente, el consumo total de potencia estatica
es de Ppq, = 27,88uW.

3. Modelo de alto nivel de los circuitos eléctricos

3.1. Multiplicador

Con los datos obtenidos de las simulaciones eléctricas se gener6 un vector Y
con todos los valores de salida posibles y una matriz X que inclufa en una
columna los valores de entrada y en otra, los pesos de activacién. A partir
del arreglo de datos generado, y mediante MATLAB se obtuvo un modelo
matematico que fuera valido para todos los casos. Esto se llevo a cabo con ayuda
de la funcién regstats, la cual realiza una regresién multilineal de las respuestas
enY.

El modelo matematico que describe la respuesta del multiplicador de 6 bits
(5 bits y el signo) es el siguiente:

Voue = 0,90001 — (1,0298 x 107%) - Vi, — (0,8969) - w + (0,9983) - Viy, - w.  (6)

Como se aprecia en esta ecuacion, el modelo es muy parecido al modelo ideal
establecido en la ecuacién (5). Se evalud el modelo obtenido y se comparé con
los resultados eléctricos. En la Fig. 10 se presenta la gréafica obtenida para cada
palabra digital considerando el mismo rango de voltaje de entrada que en la
simulacién eléctrica. Los resultados muestran que se tiene un error cuadratico
medio mse = 2,0641 x 10~7 entre los valores esperados (obtenidos por simula-
cién) y los calculados a partir del modelo matemaético.

3.2. Funcioén de activaciéon

Aligual que el multiplicador, se requiere un modelo matemé&tico que represen-
te el comportamiento eléctrico del circuito. Aunque hay algunas aproximaciones
basadas en ecuaciones racionales de polinomios de orden mayor que se pueden
obtener en MATLARB, se decidié utilizar una tabla de valores, ya que la primera
opcién no era practica, pues los umbrales no saturaban y el tiempo de procesa-
miento era elevado. Se verificé que el modelo descrito con la tabla de valores es
100 veces més rapido que el implementado con la expresién polinomial.

Cabe mencionar que a partir del conjunto de valores, se obtuvo la derivada
de la funcién y, de igual forma, se gener6 una tabla con estos valores.
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Fig. 10. Comparacién de la respuesta obtenida con el modelo y la respuesta eléctrica

4. Resultados preliminares

El objetivo del trabajo, ademéas de modelar el comportamiento eléctrico de
los bloques caracteristicos de la neurona, es comprobar que dichos modelos son
funcionales al introducirlos en una red neuronal. En esta seccién se presenta un
ejemplo sencillo y practico para verificar esto.

4.1. Solucién del operador XOR

Una tarea sencilla, pero que requiere el uso de redes neuronales multicapa es
la solucién del operador OR exclusivo. Como se sabe, esta compuerta funciona
de acuerdo a la légica mostrada en la Tabla 1, donde la salida es igual a 1’
cuando uno de los operandos es ’1’, pero no ambos.

Tabla 1. Tabla de verdad de la compuerta XOR

Con la herramienta nntool de MATLAB es posible crear, entrenar y simular
redes neuronales de manera sencilla, y por esta razon es el software que se utiliza
en el trabajo. Se creé una red neuronal multicapa de 2 entradas, 1 capa oculta
con 4 neuronas y la capa de salida, tal como se muestra en la Fig. 11. En
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Fig.11. Red neuronal creada en MATLAB para resolver el operador l6gico XOR

esta se observa que hay 17 senales que necesitan ser ponderadas: en la capa
oculta hay conexién de 8 senales que provienen de las entradas A’ y 'B’ y 4
senales de polarizacién o bias. Luego, en la ultima capa estdn conectadas las
senales de salida de las 4 neuronas de la capa anterior y su respectiva senal de
polarizacién. La funcién de activacién en cada neurona de la capa oculta es la
tangente hiperbdlica.

El algoritmo de entrenamiento de la red estd definido en la funcién ‘TRAINLM’.
Esta corresponde al algoritmo Levenberg-Marquardt de retropropagacion, el cual
realiza las iteraciones y actualiza los pesos empleando el método de optimizacién
por descenso de gradiente [?]. Aunque es posible utilizar otros algoritmos, éste
es el més rdapido y eficiente para una red de este tamano.

Entrenamiento de la red con los modelos obtenidos. Es conveniente
mencionar, que para el entrenamiento de la red, se establecié que el ‘1’ l6gico
corresponde a un nivel de voltaje de 1,6V, mientras que el ‘0’ esta definido como
0,2V, ya que son los voltajes maximo y minimo que maneja el bloque de la
funcién de activacion.

Entrenando la red con las funciones predefinidas de la herramienta, el sistema
resuelve el problema en 5 iteraciones, y se observa que los valores de los pesos
de activacion resultantes toman cualquier valor positivo o negativo.

Sin embargo, como se ha establecido en el trabajo, el rango de variacion de
los coeficientes de activacion debe estar limitado entre —1 y 1, ya que asi se
ha establecido en el multiplicador disefiado. Ademds, debido a que la ganancia
del PGA se controla con 5 bits, y recordando la ecuacién (4), la resolucién que
puede manejar también estd limitada a 32,258 x 1073. Para llevar a cabo el
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entrenamiento tomando en cuenta los bloques disenados y sus condiciones de
operacion, es necesario introducir sus respectivos modelos en el esquema de red
generado y modificar el algoritmo de entrenamiento para que considere estas
condiciones.

En el caso del multiplicador, normalmente al definir la red la estructura em-
plea la funcién producto, que esté definida como z=w*p, donde w hace referencia
a la matriz de pesos y p a las senales. Para utilizar el bloque disenado, se requiere
cambiar esta funcién por el modelo matematico generado. También es necesario
obtener la derivada de la expresion con respecto a w y la derivada con respecto
a p (senial o entrada), pues son necesarias en el algoritmo de entrenamiento. De
esta forma, dentro del toolkit nnet, se generé una nueva funciéon definiendo la
multiplicacién y las derivadas de la siguiente forma:

z = 0.900013675640531-(1.02981131896217e-05) *p
-(0.896976394158687)*w + (0.998246762810866) *w*p;

dz_dw = - 0.896976394158687 + 0.998246762810866*p;

dz_dp = - 1.02981131896217e-05 + 0.998246762810866*w.

La funcién de activacién predefinida en la estructura de red generada es la
tangente hiperbdlica o tansig. De igual forma que el multiplicador, se gener6 una
nueva funcién en donde se definié el modelo matemédtico del circuito eléctrico.
Al tratarse de una tabla, simplemente se programé para que fuera capaz de
direccionar a la posicién adecuada. Para el caso de la derivada, el procedimiento
es similar.

Con los nuevos modelos del multiplicador y de la funcién de activacién, dentro
de la estructura de red se cambiaron las funciones predefinidas por los nuevos
modelos, de forma que en todos los puntos donde se utiliza el operador producto,
ahora se va a utilizar la nueva funcién (igual para la funcién no-lineal). Ademads,
se incluyeron algunas lineas de c6digo en la funcién que realiza el entrenamiento
(TRAINLM) para delimitar el rango de variacién de los pesos y también para
discretizarlos, de manera que sélo tome valores que puedan ser generados con
los 5 bits considerados.

Con las modificaciones mencionadas se entrend la red neuronal. Después de
8 iteraciones, la red llegd a la solucién y establecié los valores de los 17 pesos.
En el circuito eléctrico, éstos se interpretan como las ganancias que debe tener
cada multiplicador (PGA). En la Tabla 7?7 se presenta el valor de cada uno de
los coeficientes junto con su identificador (definido en la Fig. 11), as{ como su
correspondiente palabra digital.

Finalmente, al simular la red con estos coeficientes, la salida corresponde con
los valores esperados:

out = [0.26682 1.5262 1.5352 0.25703].
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Tabla 2. Pesos de activacidn obtenidos al finalizar el entrenamiento de la red

Peso (w)| Valor Pl))a;l;?;? Peso (w)| Valor l;;lga;l;);a Peso (w)| Valor %a;lga;l;:ll
wiie |-0.29032| 101001 wip | 0.41935| 001101 b1 -0.48387| 101111
w12, |-0.77419| 111000 w2y |-0.45161| 101110 ba -0.29032| 101001
wi3e |-0.32258| 101010 wizp | 0.80645 | 011001 b3 0.3871 | 001100
Wiaq |-0.48387| 101111 wigp | 0.48387 | 001111 by 0.67742 | 010101
wWa1 0.74194 1 010111 W22 1 011111 bs -0.3871 | 101100

wa3 1 011111 Wag -1 111111 - - -

5. Conclusiones

En este trabajo se ha presentado la implementacion analdgica de los bloques
caracteristicos que conforman la unidad de procesamiento béasica de una red
neuronal, asi como su modelado mateméatico en MATLAB.

El diseno electronico del multiplicador y del bloque que genera la funcién
no-lineal se realizé en tecnologia CMOS de 0.18um con alimentacién de 1.8V.
Las simulaciones eléctricas de ambos bloques muestran buenos resultados al
compararlas con funciones ideales implementadas numéricamente, ya que, para
el caso del multiplicador de 6 bits (5 para definir el peso y 1 para controlar
el signo) implementado, el error relativo e, se mantiene por debajo del 1%,
mientras que para el caso del bloque no-lineal con caracteristica de tangente
hiperbdlica, el médximo error absoluto es eq,s = 0,04V.

Ademsds, con los datos de simulacién, se modelé en alto nivel el comporta-
miento eléctrico de ambos bloques y se verificd, resolviendo el operador l6gico
XOR, que es posible entrenar una red neuronal introduciendo dichos modelos
en la estructura de ésta. Asi mismo, modificando el algoritmo de entrenamien-
to es posible discretizar y delimitar los valores posibles de los coeficientes de
activacion.

Agradecimientos. Este trabajo ha sido financiado por CONACYT con el
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Resumen. Se muestra cémo, mediante el uso de una sola capa de
neuronas pulsantes, mas atin con una sola neurona, es posible hacer la
clasificaciéon de patrones, ya sea de una funcién binaria como la funcién
XOR o bien de una base de datos con decenas de caracteristicas. Se
ocupa el modelo de Izhikevich para modelar el comportamiento de las
neuronas pulsantes utilizadas. Principalmente se pretende explotar el
uso de una sola neurona para lograr realizar clasificacién, analizando el
posible alcance. Los resultados obtenidos son alentadores.

Palabras clave: Redes neuronales pulsantes, neurona de Izhikevich,
clasificacién, funcién XOR, base de datos.

Patterns Classification
Using Spiking Neural Networks

Abstract. It is shown how, through the use of a single layer of spiking
neurons, even more so with a single neuron, it is possible to make the
classification of patterns, either a binary function as the XOR function
or a database with tens of characteristics. Izhikevich model is used for
modeling the behavior of the used spiking neurons. Mainly intends to
exploit the use of a single neuron to perform classification, analyzing the
possible scope. Obtained results are encouraging.

Keywords: Spiking neural networks, Izhikevich neuron, classification,

XOR function, database.

1. Introduccién

El proceso de clasificaciéon y reconocimiento son un par de las caracteristi-
cas del ser humano que evidentemente han jugado un papel importante en su
evolucién. Resulta de interés para la Inteligencia Artificial poder recrear estas
importantes habilidades del ser humano de forma minuciosa.
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Teniendo en cuenta que estos procesos se llevan a cabo en el cerebro, no
resulta descabellado ocupar herramientas como las Redes Neuronales Artificiales
(RNAs) como principal herramienta, dado que los procesos cognitivos del ser
humano (asf como el de los mamiferos en general) suceden en el cerebro mediante
la comunicacién de las neuronas.

Uno de los modelos que surgen de las RNAs son los conformados por neuronas
denominadas de tercera generacion [1] cuya principal caracteristica es la similitud
que tienen con las neuronas que conforman el cerebro desde la perspectiva
biolégica. De forma mas especifica, las neuronas artificiales de este tipo simulan
un voltaje de membrana y, al igual que las neuronas bioldgicas, arrojan una
cantidad de pulsos a lo largo del tiempo. Es mediante estos pulsos que las
neuronas se comunican y realizan determinados procesos.

1.1. Redes neuronales

Se pueden distinguir ficilmente tres posibles generaciones las RNAs. La
primera o llamada Perceptron, basada en el modelo de McCulloch-Pitts[2], como
unidades computacionales (0 y 1). El rasgo caracteristico es que solo pueden dar
como salida un digito. Sin embargo cada funcién booleana se puede calcular
por algunas multicapas de Perceptron con una sola capa oculta. La segunda
generacién se basa en el mismo modelo pero aplican una ”funcién de activa-
cién”de imagen continua a una combinacién de las entradas, la mas comuin es
la funcién sigmoidea[3]. Finalmente las de tercera generacién son las llamadas
pulsantes, que mediante una descripcién matematica modelan con maés realismo
las neuronas biolégicas [1].

1.2. Modelo Izhikevich

Existen varias estructuras de ecuaciones matematicas que pretenden modelar
el comportamiento de las neuronas artificiales pulsantes en respuesta al voltaje
que reciben: Integrate-and-fire, FitzHugh-Nagumo, HindMarsh- Rose, Hoodgkin-
Huxley, Izhikevich, entre otros [4].

En la referencia [4] se exponen dichos modelos, as{ como una comparacién en-
tre ellos para aportar un argumento sobre cuél de los modelos conviene utilizarse
en términos de sus caracteristicas. La Figura 1 ofrece una forma de comparacién
sencilla entre los modelos abordados en [4].

De esta manera es que se decide ocupar el modelo de Izhikevich, el cual se
conforma de las Ecuaciones 1 y 2, y la condicién de disparo de la Ecuacién 3:

C%:k(v—m)(v—vt)—u—i—], (1)
du
bl _ _ 2
5 = v —v) — ), (2)
Siv> Upegy = v=0c, u=u+d. (3)

De dichas ecuaciones se tienen las variables de la Tabla 1.
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Fig. 1. Comparacién entre la verosimilitud biolégica y la eficiencia en términos de la
fidelidad al comportamiento biolégico y el costo de implementacién [4]. Se observa que
Izhikevich es la mejor opcion

Como es conocido, una de las partes fundamentales de las RNAs es el entre-
namiento de la red. Es importante mencionar que a diferencia de los modelos
de primera y segunda generacion, es ligeramente més dificil realizar el entrena-
miento de la red por métodos tradicionales, lo que resulta es que en el modelo
de neuronas de tercera generaciéon, se ocupan otros métodos. Mas adelante se
explica qué herramientas se usan para realizar el proceso de entrenamiento.

La estructura del resto del articulo es la siguiente: en la Seccién 2 se muestran
las herramientas que son ocupadas a lo largo de esta publicacién. En la Seccion 3
se muestra el desarrollo para realizar la clasificacién de la funcién XOR con una
sola neurona. En la Seccion 4 se muestra el desarrollo para realizar la clasificacién
de base de datos lonosphere con una sola capa de neurona. Finalmente en la
Seccién 5 se concluye y se discuten trabajos futuros.

2. Descripccion de las herramientas ocupadas

Parte de lo que se pretende con este trabajo es mostrar un poco del alcance
que tienen las neuronas pulsantes dentro de la clasificacién por si solas, es decir,
de cierta forma se pretende vislumbrar qué tanto se puede lograr con un minimo
de neuronas y tener una idea mas clara del poder que tiene dicha herramienta.

2.1. Una capa

Aun cuando una RNA consta generalmente una capa de entrada, una o varias
capas ocultas y una capa de salida [5], es posible lograr la clasificacién con una
sola capa cuando se trata de un problema de clasificacién simple. Sin embargo
cuando el problema aumenta de complejidad, una sola capa de neuronas de
primera o segunda generacion puede complicar la interpretacion de la solucién.
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Tabla 1. Descripcién de las Variables de las Ecuaciones 1, 2 y 3

Variable Significado

I Voltaje de entrada a la neurona
a Constante del tiempo de recuperacién
b Constante de sensibilidad de la neurona
u Variable de recuperacién
Capacitancia
d Variable de restablecimiento después del disparo
Uy Valor de voltaje de la neurona en reposo
vt Voltaje del umbral instantdneo
c Voltaje de reinicio
v Potencial de la neurona
k Parametro para la forma del pico
Upeak Valor del umbral de disparo

Aqui se ocupard una sola capa de neuronas pulsantes donde la entrada estara
codificada por una funciéon I definida en términos de las caracteristicas de
los patrones, y la salida se representa mediante la cantidad de disparos que
suceden cuando el voltaje de la neurona supera el umbral vpeqk, esta variable la
llamaremos s.

Pese a que se podria escoger una cantidad arbitraria de neuronas para la
capa, se realizan las pruebas con el minimo posible, es decir, una neurona.

2.2. Modelo Izhikevich

Para el modelo de la neurona se ocupan los valores sugeridos en [7] y en [6]
que se muestran en la Figura 2 para recrear disparos tipo chattering.

En la Tabla 2 se muestran los valores que se visualizan en la Figura 2 se
ocupan para describir los picos mencionados.

Hay tres variables que aparecen en la Tabla 1 y que no aparecen en la
Tabla 2, a saber: I, el voltaje de la neurona; v potencial de neurona y wu, el
voltaje de recuperacién. Para poder ingresar informacién (voltaje) a la neurona,
cada patrén debe ser convertido en un voltaje de entrada por medio de una
funcién I que se describe en la siguiente subseccién. El voltaje de recuperacion
es innecesario para los efectos del computo de los pulsos de respuesta y el voltaje
v es precisamente donde se cuenta las veces que alcanza el valor vpeq-
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Fig. 2. Gréfica de los pardmetros descritos en [7] y [6]. Los pardmetros que interesan
en este trabajo son lo que describen picos tipo chattering

Tabla 2. Valores de las variables del modelo de Izhikevich

Variable Significado | Variable Significado

a = 0.03 o = -40
b =-2 c = -50
C = 100 k =0.7
d = 100 Upeak =35

Uy = -60

2.3. Funcidén de voltaje I

Algunas de las principales funciones que se ocupan para la codificacién del
voltaje se muestran en las Ecuaciones 4, 5 y 6. Sin embargo la que se utilizara
en la experimentacién es la funcién polinomial 4. En las tres ecuaciones, el valor
de 6 es el umbral minimo que necesita la neurona para dar un disparo, pues no
siempre es suficiente la codificacién para que se logren dar pulsos [1].

Funcion polinomial. Es la funcién dada por la Ecuacién:

I=(z -w+1)P+40. (4)
Funcién productos. Es la funciéon dada por la Ecuacién:
I=(z-w'-v)+6. (5)

Funcién gaussiana. Es la funcién dada por la Ecuacion:

1112
—llz—w']|

T=e¢ 2 4. (6)
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2.4. Algoritmo evolucién diferencial

Este algoritmo cuya descripcién detallada se encuentra en [9], es usado como
una herramienta de aprendizaje no supervisado en [8]. De forma similar se ocupa
aqui.

Como es conocido, para un algoritmo evolutivo se requiere una poblacion,
para este problema la poblacién consiste de vectores conformados por pesos de
la neurona. Es decir, cada elemento de la poblacién del algoritmo evolutivo se
interpreta como los pesos de red neuronal pulsante de una neurona. El algoritmo
se describe en los parrafos siguientes.

El individuo i-ésimo de la generaciéon G estd denotado por z; ¢ y donde ¢
es un valor entre 1 y NP, considerando que NP el numero de elementos en la
poblacién. En la primera generacién los elementos de la poblacién son creados
de forma aleatoria (en nuestro caso siguiendo una distribucién uniforme entre 0
y 1). Partiendo de la generacién G, para la nueva generacién se crean vectores
de mutacién v; g4+1 se la siguiente manera: se eligen aleatoriamente 3 elementos
de la poblacién de la generacién G denotados por x,, ¢, Tr,,¢ ¥ Try,c €n donde
queda claro que r1,7r9,73 € {1,..., NP}. Se ocupa también una constante de
amplificacion de diferencia de variacion F € [0, 2], finalmente se genera el vector
de mutacién con la ecuacién 7:

ViG+1 = Try .6 + F - (Try6 — Try6)- (7)

Note que para cada elemento de la poblacion ¢ se estd generando un vector de
mutacion, eso es por que realiza un cruzamiento entre el el vector x; ¢ y el vector
v;,g+1 decidiendo con una probabilidad de C € (0,1) si se hace o no el cambio
sobre cada componente de los vectores. El vector resultante del cruzamiento se
denota por u; g+1. Finalmente la seleccién de los elementos x; ¢4+1 que conforman
la siguiente generacion estd definida por la funcién de costo minimo, es decir,
si el vector u; g1 produce el valor menor que el vector x; ¢41 en la funcién de
costo minimo, entonces z; g+1 = u;,g+1 ¥ Su no, entonces x; ¢+1 = T;,g. Para
nuestro problema, la funcién busca el maximo porcentaje de clasificacién de los
elementos representantes.

3. Ejemplo de clasificacién, funcion XOR

Uno de los problemas mas conocidos de clasificacion es el de la funcion XOR
(o también conocido como OR exclusivo) el cual no es posible clasificar mediante
una funcién lineal, es decir, con el Perceptron. Aqui se ocupa una sola neurona
con 2 pardmetros de entrada para realizar la clasificacién. Como es conocido, la
funcién XOR : {0,1} x {0,1} — {0, 1} se define como lo muestra la Tabla 3 , y
su representacion gréfica se puede apreciar en la Figura 3.

Una forma de resolver este problema de clasificaciéon con neuronas de primera
y segunda generacién es utilizando 3 neuronas divididas en tres capas (dos
en la capa oculta y una en la capa de salida). La red neuronal de una capa
que se propone aqui para resolver este problema de clasificaciéon consta de una
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Tabla 3. Descripcién de la funcién XOR

r1 x2 | Clasificacion

o O = =
o = O =
= o O =

sola neurona, con 2 entradas. Se ocuparon como patrones de entrenamiento los
elementos de la Tabla 3.

Xq~omp

12 0 0z 04 08 08 1 12 2

Fig. 3. Grafica de la funcién XOR. Y la Neurona que se va a ocupar

Esta neurona se entrené mediante el algoritmo de evolucién diferencial. Dicho
algoritmo, como ya se mencioné anteriormente, ocupa como funcién el porcentaje
de elementos correctamente clasificados, es decir, que se realiza el entrenamiento
buscando el 100 % de aciertos en la clasificacién de lo patrones que se propor-
cionaron para entrenar la red (Los 4 elementos representados la Tabla 3).

La poblacién para el algoritmo diferencial son vectores de dos dimensiones
donde la componente i del vector corresponde al peso my;. Los valores mq; y
mqo resultantes fueron en promedio (promedio de realizar 100 veces el mismo
entrenamiento). En la Figura 4 se pueden ver los pulsos para los patrones del
entrenamiento:

mi = —0.9066 vy mis = —0.9089. (8)

Finalmente con lo pesos arrojados por el algoritmo evolutivo mostrados en
la ecuacién 8 se tiene la red (conformada con una sola neurona) ya entrena-
da en donde la precisién de la clasificacién es del 100 % de los elementos de
entrenamiento.
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Fig. 4. Graficas de pulsos de la neurona de Izhikevich para los elementos de entrena-
miento

Para analizar la precisién de la clasificacion, se puso a prueba la neurona con
400 patrones generados de forma aleatoria obtenidos aplicando una perturbacién
gaussiana sobre los patrones que se ocuparon para el entrenamiento, con una
media de g =1 6 0 (si el valor es 1 6 0 respectivamente), y varianza o = 0.1.
Se obtiene como resultado de clasificacién un porcentaje del 97.5 % de patrones
correctamente clasificados. La Figura 5 muestra la grafica de la clasificacion.

Con lo que se puede ver que la calidad de la clasificacién es considerable dado
que sélo se ocuparon 4 elementos para entrenar a la neurona. Evidentemente,
si se proporcionan mas elementos para el entrenamiento de la red neuronal, se
logrard un porcentaje de clasificacién méas préoximo al 100 %. En lo que sigue se
realiza un andlisis similar con una base de datos mas compleja.

4. Datos de lonosphere

4.1. Clasificacién de lonosphere

Se obtuvo la base de datos de lonosphere.data que contiene informacién sobre
electrones libres en la ionosfera. Los ecos de radar marcados como buenos son
los que muestran evidencia de algtin tipo de estructura en la ionosfera y los
marcados como malos son aquellos que no. Estas senales tienen 17 pulsos y 2
atributos por cada impulso, por lo tanto cada instancia tiene 34 atributos. La
base de datos contiene un ntimero total de 351 instancias. En el atributo 35 se
asigna la clasificacion que puede ser bueno o malo. Con la descripcion de la base
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Fig. 5. Gréfica de factibilidad de clasificacién de la neurona de Izhikevich

de datos se tiene que se ocupard una sola neurona con 34 parametros de entrada
para realizar la clasificacion. Ver figura 6.

Xq My
X2
My2
Mi34
X34

Fig. 6. Modelo grifico de la neurona utilizada para la clasificacién de los datos
ITonosphere

Esta neurona se entrené mediante el algoritmo de evolucién diferencial de
forma similar al problema de clasificacién XOR, salvo por un paso intermedio.
Como se puede observar, aqui no se cuenta con representantes, por lo que se
seleccion6 un porcentaje de la base de datos de forma aleatoria para realizar el
entrenamiento. El porcentaje utilizado para el entrenamiento fue del 20 %. El
algoritmo realizé el entrenamiento buscando el 100 % de aciertos de la poblacién
de muestra, es decir, de 70 elementos de la poblacion total para el entrenamiento.
Los parametros del algoritmo evolutivo se describen en la Tabla 4.

Es importante notar que los parametros del algoritmo diferencial se escogie-
ron austeros para mostrar la simplicidad de condiciones necesarias. Los valores
de los pesos que se encontraron con el algoritmo de entrenamiento permitieron
una clasificacién en promedio del 87.3 % en el conjunto de entrenamiento. En la
Tabla 5 se detalla la cantidad promedio de disparos que se presentaron en las
dos clases.
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Tabla 4. Pardmetros del algoritmo diferencial

Parametro Valor
Pardmetro Valor
Generaciones G =100
Total de la poblacién NP =40

Tasa de diferencia de Variacién F = 0.9

Factor de recombinacién C. =028

Tabla 5. Resultados de la clasificacién de lonosphere

Clase  Medias de disparos

(Representante de clasificacion)

Malos 14.9682
Buenos 37.02222

Cuando se puso a prueba la red entrenada con los pesos encontrados mediante
el algoritmo diferencial (que ya clasificaba correctamente el 87.3% de los 70
elementos escogidos al azar para entrenar) se logrd la clasificacién correcta de
273 elementos de los 351, equivalente al 77.78 % de efectividad. Es decir que, en
este caso, el 20 % de la poblacién es suficiente para clasificar correctamente al
77.78 % de la poblacién total.

5. Conclusiones y trabajo futuro

El desarrollo de una red multicapas es 1til, pero en ocasiones hay problemas
que pueden resolverse con menos “esfuerzo”. Las neuronas pulsantes pueden
ser ocupadas de forma muy simple en cuanto a (la estructura) obteniendo un
resultado aceptable en la clasificacién de patrones. Como se mostro en el presente
trabajo, teniéndose resultados bastante alentadores. A lo largo del desarrollo de
este trabajo se encontraron varias lineas que resultan interesantes y de las cuales
se podrian obtener experimentos y observaciones con prometedoras conclusiones,
por ejemplo en el problema de clasificacién de la funcién XOR, resulta intere-
sante indagar la forma de la separacion del espacio de patrones cuando en el
entrenamiento se presentan sélo los 4 representantes de la Tabla 3.

Es interesante analizar la clasificacion lograda con la base de datos Ionosp-
here, y esto se podria hacer de forma similar en otras bases de datos. También
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parece de interés averiguar qué tanto deben cambiarse los pardmetros del algorit-
mo diferencial para lograr un mejor porcentaje de clasificacién, o bien averiguar
si hay algunos factores ajenos a la red neuronal que dificultan la clasificacién
(como diferentes subclases dentro de una misma clasificacién).

Aparentemente, las neuronas pulsantes no ponen restriccion a la clasificacion

binara (bueno o malo), es decir, que una linea de interés a futuro puede ser ave-
riguar hasta donde se puede clasificar con una sola neurona cuando se necesitan
mas de dos clases. Queda claro que el tema es muy basto y que atin cuando se
descubren respuestas, siempre se encuentran nuevas preguntas.
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Resumen. En el mundo real los conjuntos de datos son regularmente no
balanceados representando un problema crucial en Aprendizaje de Maquinas, ya
que provoca una baja precision en la mayoria de las técnicas de clasificacion. Las
SVM han reportado una excelente capacidad de generalizacion en los Gltimos
afios; sin embargo, al trabajar con conjuntos de datos no balanceados presentan
un desempefio pobre debido a que el hiperplano obtenido queda sesgado hacia la
clase mayoritaria. En este articulo, se presenta un nuevo algoritmo capaz de
generar puntos artificiales dentro de la clase minoritaria y en la frontera entre
clases a partir de los Vectores Soporte positivos, estos nuevos puntos son
agregados al conjunto de entrenamiento a fin de disminuir el desbalance entre
clases, mejorando el desempefio de las SVM en la mayoria de las pruebas.

Palabras clave: Maquinas de vectores soporte, conjuntos no balanceados, puntos
artificiales, vectores soporte, sensitividad, especificidad, algoritmo genético.

Improved Performance of SVM Using a GA and the
Creation of Artificial Points for Unbalanced Data Sets

Abstract. Real world data sets are regularly unbalanced, which is a crucial
problem in Machine Learning, it causes a low accuracy in most classification
techniques. SVM have reported excellent generalization capability in recent
years; however, working with unbalanced data sets have poor performance due
to the retrieved hyperplane is biased towards the majority class. This article
presents a new algorithm capable of generating artificial points within the
minority class and on the border between classes from the positive Support
Vectors, these new points are added to the training data set in order to reduce the
imbalance between classes, improving the performance of SVM in the majority
of tests.
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Keywords: Support vector machines, unbalanced data sets, artificial points,
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1. Introduccion

Un conjunto de datos esta no balanceado cuando contiene un gran ndmero de
patrones de muestra de un tipo (clase mayoritaria) y un nimero muy reducido de
patrones de muestra opuestos a los anteriores (clase minoritaria). En el mundo existen
aplicaciones que presentan un desbalance muy acentuado en su conjunto de
entrenamiento, por ejemplo en problemas de deteccion de fraudes, donde el radio de
deshalance puede ir de 100 a 1 hasta 100,000 a 1 [1], otros ejemplos son la clasificacion
de secuencias de proteina [2, 3], diagndstico médico [4, 5], deteccidn de intrusos y
clasificacion de texto [6, 7].

Experimentos recientes [8, 9, 10] han mostrado que el desempefio de la mayoria de
los métodos de clasificacion son afectados cuando son aplicados sobre conjuntos no
balanceados, siendo mas evidente cuando el radio de desbalance es muy alto, debido a
que los clasificadores en general estan disefiados para reducir el error promedio global
sin importar la distribucion de las clases.

Las Méaquinas de Vectores Soporte (SVM) son actualmente una de las técnicas de
clasificacion méas importantes [11, 3, 12, 13] debido a que tiene un mejor desempefio
frente a otros métodos como redes neuronales artificiales [14, 15], arboles de decisién
y clasificadores Bayesianos [2, 16]. Una SVM busca maximizar el margen de
separacion entre los hiperplanos de cada clase, otorgdndole un gran poder de
generalizacion, propiedad que puede ser explicada por la teoria de aprendizaje
estadistico [17]; sin embargo, en el caso de conjuntos no balanceados, el hiperplano de
separacion se ve sesgado hacia la clase mayoritaria, provocando un impacto negativo
en la precisién de clasificacion puesto que la clase minoritaria puede ser considerada
como ruido y por consiguiente ignorada por el clasificador.

El desarrollo de nuevas técnicas para reforzar el desempefio de clasificadores como
las SVM sobre conjuntos no balanceados es importante en el area de reconocimiento
de patrones, mineria de datos y aprendizaje de maquinas. Para mejorarlas surgen
técnicas como bajo muestreo (undersampling) que balancea el conjunto al reducir la
clase mayoritaria. Por su parte la técnica de sobre muestreo (oversampling) duplica la
clase minoritaria tantas veces como sea necesario hasta equilibrar el tamafio de las
clases [8]. La desventaja de estas técnicas es que al eliminar datos de forma aleatoria
para la clase mayoritaria, se podrian estar eliminando datos importantes sobre la
frontera de decisién, causando que el hiperplano de separacion no sea el dptimo al usar
una SVM; por el contrario, si se duplican los datos de la clase minoritaria, el tiempo de
entrenamiento se incrementaria debido a que la complejidad de la SVM es 0(n?) [2],
ademés de que no aportan nada al entrenamiento puesto que estos puntos no son
diferentes a los ya existentes.

Chawla et al. [18] propuso Synthetic Minority Over sampling Technique (SMOTE)
que genera puntos sintéticos que son incluidos en la clase minoritaria. SMOTE toma
un punto de la clase minoritaria y produce una nueva version de este al desplazarlo
hacia su vecino mas cercano una distancia aleatoria para cada dimensidon. Esta técnica
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no incluye una seleccion de datos, opera con todo el conjunto de entrada y de acuerdo
a los resultados es mejor que undersampling y oversampling.

Una combinacién de SMOTE y oversampling fue propuesta en [8], introduciendo
un esquema de penalizacién del error dependiendo de la clase, decrementando el costo
para la clase mayoritaria e incrementandolo para la clase minoritaria; logrando una
mayor densidad en la distribucidn de la clase minoritaria y colocando el hiperplano de
separacion mas cerca de la clase mayoritaria. En [19] diferentes criterios de
penalizacion son usados para producir efectos similares en la separacién del hiperplano.
Otras propuestas inspiradas en SMOTE pueden encontrarse en [20, 21, 22, 23]. Otro
enfoque se basa en aplicar undersampling sobre conjuntos no balanceados
seleccionando las muestras por medio de un algoritmo genético y resultando mejor que
un simple muestreo aleatorio [24].

Para el caso de SVM con conjuntos no balanceados, en [25] logran mejorar su
desempefio al generan datos sintéticos a partir de los vectores soporte (SV); mientras
que en [26] estos SV son desplazados un épsilon. Ambos algoritmos trabajan en el
espacio de caracteristicas; sin embargo, sus desplazamientos son aleatorios obteniendo
precisiones sesgadas hacia la sensitividad o la especificidad.

En este articulo se presenta una nueva técnica de muestreo a fin de mejorar el
desempefio de las SVM sobre conjuntos no balanceados. Inicialmente se entrena la
SVM usando el conjunto de entrenamiento completo con el objetivo de obtener los
Vectores Soporte (SV) que seran usados como base para crear nuevos puntos artificiales
y poblar la clase minoritaria. Este método incluye un algoritmo genético para encontrar
una buena combinacion entre parametros de la SVM y puntos artificiales creados dentro
de la clase minoritaria asi como en la frontera entre clases.

En la metodologia se explica como el método propuesto crea puntos artificiales de
forma dirigida partiendo de los vectores soporte, que son los puntos mas importantes,
en lugar de usar todo el conjunto de datos de entrada como lo harian otras técnicas
reportadas en la literatura; permitiendo crear puntos tanto dentro de la clase minoritaria
como en la frontera entre clases. Para evitar introducir ruido con las nuevas muestras,
el algoritmo es capaz de distinguir entre los SV mas cercanos a la clase minoritaria. En
la seccion de resultados se puede observar que el método de clasificacion propuesto
mantiene el equilibrio entre sensitividad y especificidad al mismo tiempo que las
mejora mientras que otras técnicas presentan sesgo hacia alguna de las dos métricas
mencionadas.

2. Preliminares
2.1. Maquinas de vectores soporte (SVM)

Las SVM fueron inspiradas en los resultados de la teoria de aprendizaje estadistico
desarrollado por Vapnik en los 70’s [17]. Este clasificador permite encontrar un
hiperplano capaz de separar linealmente dos clases, proyectando el espacio de entrada
original a un espacio de caracteristicas altamente dimensional donde maximiza el
margen entre clases.

Las SVM permiten estimar una funcion de clasificacion 6ptima empleando datos de
entrenamiento etiquetados como X,., de esta forma, la funcion f clasificara
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correctamente datos no vistos antes por el clasificador (datos de prueba). Considerando
el caso mas simple de clasificacion binaria, asumimos que el conjunto X, es dado
como:

(xlvyl)' (vayZ)""v(xn:yn): (1)

i.e. Xir = {x;,y;}1L, donde x; € Ry y; € R(+1,—1) corresponde a la etiqueta de
clasificacion de la muestra x;. La funcidn de clasificacidn puede ser escrita como:

yi = sign (Z a;yiK(x; - x;) + b>, (2

i=1

donde x = [x, x5, ..., x,,] son los datos de entrada. Un nuevo objeto x puede ser
clasificado usando (2). El vector x; es mostrado en la forma de producto punto. Las a';
son multiplicadores de Lagrange y b es el bias obtenido al entrenar la SVM.

2.2. Métricas para evaluar precision en conjuntos no balanceados

Comunmente, la precision (accuracy) es la medida empleada para evaluar
empiricamente el desempefio de un clasificador; sin embargo, para clasificacion con
datos no balanceados, esta métrica puede llevarnos a conclusiones erréneas debido a
que la clase minoritaria tiene un impacto muy pequefio en la precision. En conjuntos de
datos con una distribucion muy sesgada, la métrica de la precision total no es suficiente
debido a que en un conjunto descompensado de 99 a 1, un clasificador que etiquete
todos los datos de prueba como negativos obtendra una precision del 99%, siendo in(til
como clasificador para detectar los ejemplos positivos inusuales. La comunidad médica
y la comunidad de aprendizaje de maquinas emplean dos métricas, la sensitividad (3) y
la especificidad (4) para evaluar el desempefio de un clasificador sobre grandes
conjuntos de datos altamente no balanceados.

T,
Sfalse — N : 3
n Ty + Fp )
strue es la proporcion de verdaderos positivos i.e.,
Tp
Strue — : 4
n o+ Fy 4)

donde T es el nimero de patrones de clase +1 reales pronosticados como positivos
(verdaderos positivos), Ty es el nimero de patrones de clase -1 reales pronosticadas
como negativos (verdaderos negativos), Fp es el nimero de patrones de clase -1 reales
pronosticados como positivos (falsos positivos) y Fy es el nimero de patrones de clase
+1 reales que son pronosticados como negativos (falsos negativos).

2.3. Receiver operating characteristic (ROC)

La grafica proporcionada por el método Receiver Operating Characteristic (ROC)
es ampliamente usado para analizar el desempefio de clasificadores binarios y al medir
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el area bajo la curva ROC (AUC) se obtiene una representacion numérica de que tan
separables son las clases analizadas [27]. Las ventajas mas importantes del analisis con
ROC es que no es necesario especificar los costos por errores de clasificacién y
proporciona una forma visual para analizar el desempefio del clasificador.

3. Metodologia
3.1. Creacion de puntos artificiales

El primer paso del método propuesto consiste en identificar las clases minoritaria y
mayoritaria del conjunto de entrenamiento a partir del conjunto no balanceado original.
La clase minoritaria contiene t muestras positivas etiquetadas como X;", mientras que
las muestras negativas X; pertenecen a la clase mayoritaria. Si el conjunto negativo es
muy grande, se aplica una técnica de bajo muestreo para evitar un alto costo
computacional. El nuevo conjunto formado por X;" y X; posteriormente es empleado
para entrenar una SVM, obteniendo un hiperplano preliminar H; (X;t, X;) y su vectores
soporte (SV).

O
o) O
° o o) o
O Qi
.@y A
..... N \
@ . 3 +®
S \ 27
\\ \ F ,z
\u H -
BN N L7 Tk Aa
...................... s - TV Waars
? o o
O O O
QO clase 1: Minoritaria ] Puntos Artificiales C1  k SV cercanos C1=2 o=1/2
O Clase2: Mayoritaria k SV cercanos C2=3 =1/3
+ Vectores Soporte (SV)
SV de Clase 1 Analizado

Fig. 1. Creacion de puntos artificiales por el método propuesto

El segundo paso implica etiquetar los SV de acuerdo a la clase a la que pertenezcan,
obteniendo SVt y SV~; después son utilizados los SV* como referencia para crear
nuevos puntos artificiales como se muestra en la Fig. 1, primero dentro de la clase
minoritaria y después en su frontera con la clase mayoritaria. Para poblar la clase
minoritaria es necesario elegir el nimero k de puntos que se crearan por cada SV* y el

97 Research in Computing Science 116 (2016)



José Hernandez Santiago, Jair Cervantes Canales, Carlos Hiram Moreno Montiel, et al.

desplazamiento @ que movera el SVt a una nueva posicién. También hay que
encontrar los k SV* mas cercanos por cada SV* para finalmente aplicar (5).

X =SV 4+ ax|SVF —SVF| paracada k SV;* mas cercano. (5)

Después de una forma similar, se poblara la frontera con puntos artificiales positivos
pero ahora utilizando los k SV~ mas cercanos para cada SV*; la proporcion de
desplazamiento g desplazara el SV;* original en direccién de su vector soporte negativo
mas cercano de la siguiente forma:

X[ =SVE + B+ |SVF — SV,7| paracada k SV,” mas cercano. (6)

La métrica usada para evaluar la distancia es la euclidiana y tanto @ como S estan
en rangos entre 0 y 0.9, de esta forma se evita que un nuevo punto artificial pueda
quedar localizado en el mismo lugar que el SV, ya que introduciria ruido.

3.2. Mejora de los pardmetros usando un algoritmo genético

Con el fin de mejorar los parametros de la SVM tales como tipo de kernel, costo C,
gamma para el kernel RBF, asi como los parametros del método propuesto, k SVt mas
cercanos, k SV~ mas cercanos y los valores normalizados entre 0 y 0.9 para el
desplazamiento a y B; se utilizé un algoritmo genético (GA) cuyo cromosoma contenia
las variables anteriormente citadas. En la Tabla 1 se presenta el tamafio en bits ocupado
por cada variable.

Tabla 1. Variables para el cromosoma

Variable Rango Precision decimal Tamario en bits

gamma [0.001, 1.000] 3 10

C [0.001, 1.000] 3 10

Tipo de kernel {1-lineal, 2-RBF} 0 1
k SV+ {0,1,2} 0 2

a [0.01, 0.90] 2 7

k SV~ {0,1} 0 1

B [0.01, 0.90] 2 7

El algoritmo genético encuentra una solucién en un tiempo razonable y gracias a
sus operadores de cruza y mutacion puede realizar una busqueda explotativa y
explorativa respectivamente por lo que es mejor que utilizar una basqueda por malla.
Cada individuo dentro de la poblacién tendra un cromosoma como se ejemplifica en la

Fig. 2 y su calidad como solucién al problema estard en funcion de que tan préximas

estan las precisiones AUC, Se y 5725 respecto a la solucion 6ptima que ocurre

cuando todas valen 1.0. Para obtener los valores de cada métrica se requiere decodificar
el cromosoma y obtener el fenotipo, asignando un valor a cada parametro. Una vez que
se tienen todos los valores se crean nuevos puntos artificiales y se entrena una SVM
con los parametros obtenidos.
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El tamafio de cada gen se determin6 con la férmula (7), siendo n la precision
deseada.

nbits = log2[(limiteSuperior — limiteInferior)x10™] + 0.5. @)

Para aplicar el mapeo de nimeros binarios a reales se usé la formula (8), donde
nbits es el tamafio de la palabra calculada anteriormente, x’ es el valor obtenido de la
conversion de la cadena binaria a decimal y x es el valor real obtenido de la
transformacion de x .

x'[limiteSuperior — limitelnferior]
nbits _ 1 '

®)

x = limitelnferior +

3.3. Seleccion del modelo

El entrenamiento con SVM involucra el ajuste de varios parametros que tienen un
crucial efecto sobre el desempefio del clasificador entrenado. EI modelo propuesto
emplea una funcién de base radial (RBF) para entrenar la SVM, definida como:

K(xi - xj) = exp (—Y”xi - Xj”z)xy > 0. ©)

El pardmetro C regula el punto medio entre error de entrenamiento y complejidad,
mientras que y es un pardmetro del kernel. La obtencion de buenos pardmetros se logro
usando un algoritmo genético, fijando el tamafio del cromosoma en 38 bits, con una
poblacion de 24 individuos y seleccionando los padres en cada generacion por sobrante
estocastico con reemplazo. Los operadores usados son cruza de dos puntos y mutacion
uniforme con una probabilidad fija de 0.25, eligiendo el mejor individuo de dos
corridas.

Para asegurar la convergencia, se aplico el enfoque elitista, manteniendo intacto el
material genético del mejor individuo en la siguiente generacion y adicionalmente se
utiliz6 una codificacidn Gray para disminuir las debilidades de la cruza de dos puntos.

Tipo e s
Gamma| C | omel | ¥V a |ksv-| B

Nivel Fenotipo

0.281 10.245| 2 hz 040] 1 ]0.05

01100100000010000111100110010101000101

Nivel Genotipo usando codificacion Gray y mapeo a nimeros reales

Fig. 2. Ejemplo de la estructura del cromosoma para el conjunto four class
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Fig. 3. Distribucion del conjunto four class, clase 1 en verde y clase 2 en azul

4. Resultados

En las pruebas realizadas se empled el conjunto de datos KEEL Dataset, que es un
conjunto comdnmente empleado para evaluar el desempefio de clasificadores sobre
conjuntos de datos no balanceados; se encuentra  disponible en
http://sci2s.ugr.es/keel/datasets.php y los radios de desbalance van desde 1:1.4 para el
conjunto liver disorders hasta 1:41.4 para yeast 6, que puede interpretarse como un
patron de muestra positivo por cada 41.4 patrones de muestra negativos correspondiente
a este ultimo conjunto.

Para realizar los experimentos se prepararon los conjuntos de entrenamiento y
prueba, seleccionandolos aleatoriamente y destinando 80% y 20% respectivamente a
partir del conjunto original. A continuacién se presentan los resultados en dos
secciones, primero usando las técnicas clasicas y después aplicando el método
propuesto.

4.1. Desemperio de la SVM usando técnicas clésicas

En la Tabla 2 se presentan las precisiones AUC, St ¢ y $/%5¢ donde cada valor
corresponde al promedio de 10 pruebas para cada método, incluyendo la precision
alcanzada con el conjunto original. Puede notarse que las precisiones estan sesgadas
hacia S,’:““e en el conjunto original, mientras que al aplicar undersampling u
oversampling la precision promedio no supera el 95% para las cuatro métricas y cuando
alguna lo hace, la técnica sesga la precision hacia una de ellas. En SMOTE, se usaron
como pardmetros un valor de 400 para N y 10 k vecinos. Esta técnica también tiene la
debilidad de sesgar su precision, clasificando la mayoria de patrones de prueba como
positivos cuando esta sesgada a S o clasificando la mayoria como negativos cuando

esta sesgada a S,
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También se puede concluir que aunque el area bajo la curva ROC sea un valor alto

para las técnicas analizadas, no puede usarse para discriminar si el clasificador es bueno
detectando patrones positivos o si la técnica para balancear el conjunto es buena [27].

Tabla 2. Precision para los conjuntos de datos no balanceados

Conjunto de No balanceado Undersampling Oversampling SMOTE
datos AUC ST sF AUC ST SF AUC ST S§F AUC ST sF
liver disorders 0.75 048 085 074 068 069 075 064 075 071 089 0.28
four class 087 051 097 087 078 078 088 081 080 083 091 0.71

glass 1 079 0.08 099 077 084 046 079 080 057 075 091 031
diabetes 081 056 086 081 074 071 081 069 076 079 083 0.62
glass 0 085 031 092 083 100 044 083 099 047 081 099 045

vehicle 2 099 090 098 099 09 091 099 082 098 099 097 0.93
vehicle 3 080 0.13 097 079 0.76 067 081 057 082 082 0.88 0.66

ecoli 1 095 069 096 094 092 084 094 089 086 095 091 084
ecoli 2 096 081 098 096 093 091 096 092 094 096 093 094
glass 6 093 070 098 096 080 095 094 080 098 096 080 098
yeast 3 098 066 098 098 091 093 097 065 098 098 086 096
ecoli 3 092 044 098 095 093 083 094 089 088 094 083 092
glass 2 066 000 1.00 064 097 031 064 087 037 064 000 1.00
C'e"e'ajdo"s 098 015 1.00 094 095 070 097 020 099 098 060 0.99
glass 4 097 005 1.00 093 095 080 097 095 094 097 095 095
ecoli 4 100 075 100 100 100 093 099 090 098 100 093 099
page?/'g’ik“'?’ 100 050 100 099 098 090 100 090 098 1.00 094 1.00
glass 5 097 000 1.00 092 090 083 097 080 093 097 070 0.99
yeast 4 081 000 1.00 084 075 087 087 071 088 08 054 097
yeast 5 099 016 1.00 099 1.00 091 099 100 094 099 093 097
yeast 6 090 000 1.00 092 086 088 094 08L 092 094 070 098

4.2. Desempefio de la SVM usando el método propuesto

En la Tabla 3 se presentan las precisiones AUC, St ¢ y %€ para el método

propuesto con su respectiva desviacién estdndar, siendo cada valor el promedio de 10
pruebas.

Para balancear el conjunto de entrenamiento, en cada prueba se anexaron los puntos
artificiales creados por el método propuesto y después para la prueba los parametros
kernel RBF, C y gamma requeridos por la SVM fueron calculados usando un algoritmo
genético con codificacion Gray.

Se observa que las precisiones mejoraron notablemente frente al conjunto original
y no presentan gran sesgo, salvo para el conjunto glass 0, glass 1 y vehicle 3; sin
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embargo en comparacién, estas precisiones son mejores frente a las otras técnicas
analizadas.

Tabla 3. Precision para los conjuntos de datos no balanceados usando el método propuesto

Método propuesto Método propuesto Puntos artificiales
Conjunto de datos (promedio) (desviacion estandar) (clase positiva)
AUC ST st AUC sT sk
liver disorders 0.93 0.89 0.81 0.03 0.03 0.07 1326
four class 1.00 1.00 1.00 0.00 0.00 0.00 624
glass 1 0.89 0.87 0.77 0.04 0.05 0.04 54
diabetes 0.87 0.85 0.80 0.04 0.05 0.02 338
glass 0 0.87 0.96 0.64 0.04 0.05 0.05 65
vehicle 2 1.00 1.00 098 0.00 0.00 0.01 500
vehicle 3 0.93 093 085 0.02 0.02 0.03 668
ecoli 1 0.96 0.95 0.89 0.04 0.05 0.05 111
ecoli 2 0.97 0.96 0.96 0.04 0.05 0.03 48
glass 6 0.98 0.90 0.99 0.04 0.11 0.03 38
yeast 3 0.98 0.98 0.96 0.01 0.02 0.01 642
ecoli 3 0.97 0.94 0.93 0.02 0.07 0.03 135
glass 2 0.99 1.00 097 0.03 0.00 0.06 84
cleveland 0 vs 4 1.00 1.00 1.00 0.00 0.00 0.00 90
glass 4 1.00 1.00 0.99 0.00 0.00 0.01 88
ecoli 4 1.00 1.00 0.99 0.00 0.00 0.01 108
page blocks 1-3 vs 4 1.00 1.00 1.00 0.00 0.00 0.00 108
glass 5 1.00 1.00 1.00 0.00 0.00 0.00 24
yeast 4 0.98 0.99 0.95 0.02 0.03 0.04 62
yeast 5 1.00 1.00 0.99 0.00 0.00 0.01 238
yeast 6 0.98 091 099 0.04 0.07 0.01 84

Por tltimo, la desviacion estandar no superé el 0.04 parael AUC, el 0.07 para Strve,

salvo glass 6, mientras que S;“*¢ tuvo un méaximo de 0.07 por lo que sugiere que es un

método estable.

5. Conclusién

Las Maquinas de Vectores Soporte son una herramienta de clasificacion que posee
un buen desempefio sobre conjuntos balanceados; sin embargo, al trabajar en conjuntos
desbhalanceados, su desempefio es severamente afectado, ya que por la naturaleza de su
entrenamiento el hiperplano obtenido se ve sesgado hacia la clase mayoritaria.

En este articulo, se present6 un nuevo método que mejora el desempefio de las SVM
sobre conjuntos no balanceados, reduciendo el efecto del radio de desbalance al crear
nuevos puntos artificiales que son agregados al conjunto de entrenamiento, al mismo
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tiempo mejora significativamente el desempefio de las SVM en conjuntos con
desbalance.

El método propuesto es diferente a otros métodos reportados en la literatura, ya que
la creacion de puntos es inteligente en el sentido de no utilizar como base todo el
conjunto de datos de entrada, sino solo los Vectores Soporte, ya que son los puntos mas
importantes; sus dos fases pueden crear puntos tanto dentro de la clase minoritaria como
en la frontera y al distinguir entre los SV més cercanos se puede evitar introducir ruido

con los nuevos puntos.

ROC curve diabetes(AUC = 0.94981 )

ROC curve liver disorders(AUC = 0.95862 )

True Positive Rate
True Positive Rate
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Fig. 4. Gréaficas ROC para una de las diez pruebas realizadas a los conjuntos a) liver
disorders, b)diabetes, c) glass 2 y d) yeast 6

De acuerdo con los resultados, el método propuesto presenté una mejora en el
desempefio de la SVM con precisiones superiores a las de las otras técnicas analizadas,
disminuyendo el sesgo del hiperplano de separacion al proveer el entrenamiento con
mas ejemplos de muestra positivos para la clase minoritaria y obteniendo resultados
mas notables cuando es aplicado sobre conjuntos de datos cuyo radio de desbalance es

mayor a 10.
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El método propuesto es estable, ya que su desviacion estandar sobre la precision no
supera el 0.07, obteniendo una precision St#¢ mayor o igual a 93% en 15 de los 22
conjuntos de datos no balanceados analizados y manteniendo una precision alta para
todas las precisiones, a diferencia de las demas técnicas, que presentan claramente una
precision sesgada hacia una de las métricas.

El desempefio en los conjuntos de datos probados es bueno; sin embargo, determinar
la mejor combinacion de pardmetros, tanto para la SVM como para la creacion de
puntos artificiales es una tarea costosa computacionalmente, por lo que se incluyé un
algoritmo genético dentro del algoritmo propuesto para obtener una buena combinacion
en un tiempo aceptable y mantener una buena precision.
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Resumen. Hoy en dia, cualquier sociedad o comunidad que deseen ser
sostenible, debe pensar en la conservacion y eficiencia de la energia eléctrica,
que es un factor ético, donde se requiere el conocimiento del consumo total de
energia con el fin de ayudar a preservar el medio ambiente. En este trabajo se
presenta un sistema integrado basado en una FPGA para la medicion y
procesamiento de variables eléctricas y su interfaz para mostrar los datos
procesados. Se muestran los resultados del trabajo y la comparacion con un
instrumento comercial de la marca Fluke 434.

Palabras clave: Sistema embebido, monitor de carga eléctrica, smart metter,
FPGA, consumo de energia.

Smart Metter for Electrical Energy Variables
Based on an Embedded System

Abstract. Nowadays, any society or community that wish to be sustainable,
should think about conservation and energy efficiency, which is an ethical factor
where require the knowing of the overall energy consumption in order to help
preserve the environment. This paper presents an Embedded System based in an
FPGA for the measurement and processing of electric variables, and its interface
to show the data processed. The results of this system and the comparison with
Fluke 434 are shown.

Keywords: Embedded system. electric load monitor. smart metter. FPGA. power
consumption.
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1.  Introduccion

El conocimiento de la demanda futura de energia eléctrica en una region, en un pais
o0 en el mundo, es una herramienta importante para el desarrollo e implementacion de
una politica energética, ya sea por organizaciones internacionales o por el gobierno.
Esta demanda de energia tendra que ser satisfecha por una combinacion 6ptima de las
fuentes de energia disponibles, teniendo en cuenta las restricciones impuestas por el
futuro cambio econémico y social hacia un mundo sostenible [1, 2].

En los dltimos afios, el tema de la energia ha sido un tema abordado por los
investigadores debido a su demanda en répido crecimiento en todo el mundo. De
acuerdo con la International Energy Agency (IEA), el suministro de energia eléctrica
podria ser un 50% mayor en 2030 de lo que hay en la actualidad y esto tendria
consecuencias econdmicas y ambientales alarmantes [3, 4].

Actualmente, el consumo de electricidad en el mundo ha ido en aumento debido a
varios factores, que han evolucionado con el tiempo, tanto tecnoldgico y social. Sin
embargo, esto afecta afectando a la sostenibilidad del pais, por lo que la necesidad de
implementar un sistema de control para reducir este consumo es de gran importancia,
ya que pueden alcanzarse no solo el ahorro econémico, sino que le ayudaré a cuidar el
medio ambiente.

La preocupacion creciente entre las naciones industrializadas es el aumento del
costo y el consumo de energia eléctrica. Al permitir a los consumidores controlar el
consumo de energia de sus dispositivos eléctricos, pueden auxiliar a mejorar la
conciencia y la disciplina de los usuarios de los habitos domésticos [5].

Las computadoras, redes, la medicién y el desarrollo de nuevas tecnologias han
obtenido un impacto importante en el aspecto de la calidad de la energia. Los avances
tecnoldgicos en redes, comunicaciones, gestion de datos y la tecnologia aplicada a la
medicidn de la calidad de energia se han combinado para reducir significativamente el
costo de los sistemas de monitoreo y aumentar la capacidad de estos sistemas [6]. El
procesamiento y la implementacion de hardware de la matriz de puertas de campo
programable (FPGA) en paralelo pueden reducir el tiempo total de célculo para la
interpretacién de los datos y para ob-ner el estado de la red de distribucién [7].

El uso de FPGA en monitoreo de sistemas eléctricos han sido usados en diversas
investigaciones, como la propuesta de [8], el cual utiliza el FPGA para la adquisicion y
de datos para el consumo de energia en cargas individuales, utilizando convertidores
analogos-digitales en paralelo, almacenando y enviando los datos a la PC.

El sistema de monitoreo propuesto por [9], realiza la adquisicion de datos con un
ADC0804, con una resolucién de 8bits y almacenando los datos en una FIFO,
obteniendo muestras de 60 muestras por ciclo.

El FPGA representa una buena opcion para el desarrollo e implementacién de
monitoreo de energia debido a que permiten el desarrollo rapido de prototipos y para el
disefio de complejos sistemas de hardware. Estos dispositivos se han utilizado en
muchas aplicaciones reales, Las ventajas de la implementacién de este sistema implican
un bajo costo, una mayor precision en la medicion de variables eléctricas y un
incremento de la operacion flexibilidad al proporcionar monitoreo local y remoto a
través de Internet [9].
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La segunda seccion de este documento se describe las consideraciones tedricas y
los algoritmos propuestos para el calculo y la programacion de las fuentes de energia y
parametros en la FPGA. La tercera seccidn se encuentran los materiales y métodos
aplicados, asi como el desarrollo del hardware y software para el sistema propuesto e
incluye la validacion del sistema implantado y muestra la interfaz de realizada en
LabView. La Ultima seccion presenta las conclusiones del sistema implementado y el
impacto ecolégico, social y econémico de la investigacion.

2. Consideraciones tedricas

A medida que la tecnologia avanza, se espera que la complejidad de los equipos
eléctricos aumenta al hacerlo también con el sistema eléctrico, de hecho, nos
encontramos con tres tipos diferentes de cargas en edificios: puramente resistivas,
puramente reactivas y parcialmente reactivos. Los instrumentos propuestos utilizan el
procesamiento de sefial digital para realizar un andlisis espectral de la tension y la
corriente.

El método de integracion discreta, calcula la corriente y voltajes sefiales y potencia
activa a través de la version digital de cada fuente de energia, en este orden,
respectivamente. También permite el célculo de los valores eficaces de la tension, la
corriente y, en consecuencia, la potencia aparente y el factor de potencia. Las muestras
de corriente y de tension que se ajustan, uno por uno, a los puntos idénticos en el tiempo,
y el tiempo total de muestreo debe ser un nimero entero de N veces el periodo
fundamental de las sefiales de entrada.

2.1. Medicidn de voltaje y corriente RMS

RMS se define para sefiales periddicas a pesar de que se utiliza generalmente para
extraer informacién a partir de mediciones de perturbacion sistema de energia que son
no periodica. En caso de una transicion, el RMS calculadas no da el valor correcto de
Voltaje del nuevo estado hasta que la ventana sobre la que el RMS se calcula por
completo contiene muestras del nuevo estado.

VRMS = )

to+T

[G®)*dt =

IRMS = )

1

\T \

El valor RMS, que puede ser obtenido con métodos digitales, donde N es el total de

las muestras de la sefial adquirida digitalmente en observacidn, y n es un indice de la
misma, v e i son los datos adquiridos por los sensores.

El valor RMS de voltaje en su forma discreta tiene las mismas propiedades: el valor

eficaz que corresponde a una ventana que contiene las dos muestras de eventos previo
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y posterior dara tipicamente un valor de RMS que se encuentra entre la antigua y de la
nueva tension eficaz. Ciertas combinaciones de caida de magnitud y angulo de fase de
desempate incluso conducen a valores eficaces fuera de este rango [10].

2.2. Validacién del sistema

Para calcular el porcentaje de error de los parametros eléctricos de corriente,
potencia activa tension, potencia reactiva, potencia aparente y el factor, la siguiente
ecuacion se define de acuerdo a Cox [11].

X =Y
%berror =100 e swtem | 3)

system

donde Ysistem indica la medida de los parametros eléctricos por medio del Sistema
desarrollado, Fluke Y representa los pardmetros eléctricos medidos por el analizador de
calidad de energia 43B.

3. Implementacion del hardware

En éste proyecto, se propone utilizar un FPGA como una tarjeta de adquisicion y
procesamiento de datos, debido a que es de arquitectura abierta y a su flexibilidad,
permite su reprogramacion para diversas aplicaciones. Comparando el dispositivo
comercial Fluke, el sistema propuesto es de bajo costo.

3.1. Caracteristicas del FPGA

Para la adquisicién y procesamiento de datos, fue seleccionada una FPGA Spartan-
6 embebida en una tarjeta de Mojo [12]. La tarjeta mojo contiene la Spartan 6
XCBSLX9 FPGA, 84 pines IO digitales, 8 entradas analdgicas, 8 focos LED de
propdsito general, en la regulacion de voltaje de la tarjeta puede soportar de 4.8-12V,
un ATmega32U4 utilizado para la configuracion de la FPGA, comunicaciones USB, y
la lectura de los pines anal6gicos y memoria flash on-board para almacenar el archivo
de configuracion de la FPGA.

Es posible realizar pruebas rapidas y obtener actualizaciones de las modificaciones
de software individuales con el uso de FPGA y también tienen un coste de produccion
razonable en relacion con su rendimiento.

3.2. Sensor de voltaje y corriente

El sensor de corriente utilizada en este proyecto es un nicleo dividido sensor de tipo
CT SCT-013-000 (figura 1). EI SCT-013 a 030 es un sensor de corriente AC no invasivo
que puede detectar un valor de corriente maximo (RMScurrent) de 100A y el secundario
del CT da salida a una tension méaxima de 1 V, con 2000 vueltas. Es un sensor salida
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de tensién y por si mismo viene con una resistencia de carga.[13]. Para determinar la
resistencia de carga, se ha calculado el pico principal (cc) como 141,4A dado por:

pc = RMScurrent*\/E' (4)
El pico de corriente secundaria es de 70,7mA, obtenido de la siguiente ecuacion:

pc
SC=———.
Noturns ©

Para ello, la resistencia de carga se calcula mediante:

_25

: (6)
sC

pc

El principio de funcionamiento de sensor de corriente y el sensor de SCT 013 se
muestran en la Fig. 1.

Where I = current
flowing thought main line
1 B = magnetic flux
(&) N = Number of turns in CT

ﬁ%-] Tjjf = OQutput current of

the current transformer

Fig. 1. Concepto basico del transformador de corriente y la imagen real del sensor de corriente
(SCT-013-030) [13]

El sensor de tension es un transformador de tension, lo que asegura una red de
energia proteccion galvanica. Este transformador se utiliza para convertir una tension
de 120 VAC en una tension proporcional inferior. Ambas sefiales de corriente y tensién
estan montadas a un acondicionador de sefial para aumentar el rango dinamico (£ 5 V),
para luego ser enviadas a un filtro pasa-bajas antes de completar la conversién de
analdgico a digital (A /D).

3.3. Interfaz digital

Para este proyecto, se utiliz6 el software LabVIEW, para hacer el analisis de las
sefiales. Fig 2 muestra el circuito de acondicionamiento para montar la sefial de Voltaje
al ADS, se utiliza un amplificador operacional (LM358AD) para montar la sefial de
tension en el rango positivo.

El sensor de corriente se conecta a un cable aux y en paralelo con el sensor de carga,
para obtener la lectura de la sefial en la interfaz de LabView..
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Fig. 2. Circuito de acondicionamiento de voltaje
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Fig. 3. Descripcion general de la arquitectura
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3.4. Implementacion en hardware

Las sefiales de tension y corriente pasan a través de un filtro antialiasing pasa-bajas
analdgico antes de completar la conversion de analégico a digital. Un DAQ realiza las
conversiones entre las sefiales analdgicas en sefiales digitales; un diagrama de bloques
detallado de la DAQ se muestra en la Fig. 3. El convertidor analdgico-digital
seleccionado es un ADS7844 de 8 canales, 12 bits de resolucidn con una disipacién de
potencia de 3mW a una velocidad maxima de muestreo de 200 kHz y una alimentacion
de hasta +5V. El dispositivo que se utiliza para generar las sefiales de control ADC,
establece la frecuencia de muestreo, almacena los datos, y la interfaz con el PC es el
mojo FPGA Spartan-6. Como se muestra en la Fig. 3, los bloques funcionales se
implementaron en el FPGA, basados en el trabajo de [9] y se explican posteriormente.

Fig. 4. Circuito de voltaje

e Control de la FSM: Este modulo es una maquina de estados finitos que genera
las sefiales digitales requeridas por el ADC para iniciar un nuevo ciclo de
conversion y almacenar los valores resultantes de estas conversiones en la
memoria RAM, implementada en el FPGA.

o RAM: Cada valor convertido se almacena en el buffer de memoria y espera ser
transmitido al equipo host a través del controlador periférico USB. Este médulo
es una memoria RAM implementada y controlada por el FPGA.

e Base de tiempo: Este moédulo establece la velocidad de muestreo de la
conversion de analdgico a digital. La frecuencia de muestreo se fijé en 1,2 kHz.

3.5. Simulaciones

En la Fig. 4. Muestra un circuito final, que muestra la tarjeta mojo, el circuito de
acondicionamiento y el ADC para la adquisicién de datos. Para hacer las medidas, era
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necesario conocer el factor de potencia del circuito eléctrico. El banco de prueba se
selecciond una carga resistiva, para controlar la corriente y el voltaje.

La Fig. 5 muestra la adquisicion de datos de tension y la corriente eléctrica del
sistema basado en FPGA y el analizador de calidad de energia eléctrica Fluke434 en
una linea de tensién eléctrica en un banco de pruebas. Se realiza una comparacion
mostrando los valores reales del Fluke434 y los datos adquiridos en la interfaz grafica
por el sistema basado en FPGA que puede mostrar RMS de tension y corriente eléctrica.
El Fluke fue seleccionado para realizar la comparacion entre los resultados obtenidos
del mismo contra el sistema propuesto basado en FPGA, debido a que se ha utilizado
en diversos trabajos como [9], [14].

So008z . .....90.. 98018 Q.-2x Up D

21702716 06:58:08 1390 60Mz 18 ENS0160 21702/16_00:50:04___ 230U 50Nz 30 WYL __LMS0160
PRINT  U5F PREU BACK NEXT PRINT  UsE [0

Fig. 5. Las mediciones de corriente y voltaje del sistema se muestran en a). En b) y c¢) se
encuentran de las mediciones obtenidas con el analizador de calidad comercial Fluke para las
variables de alimentacién de corriente y tensidn respectivamente

YeError of Voltage YeError of Current

3 4
s 'ﬂ". ’,/\‘ //’. !
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oV g

P H | = Eﬂ af d 7 i
1 = -2
-2 N
4
3 5

Samples Samples
a) &)

Fig. 6. Error measurements for voltage a) and current b)
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Para la comparacion y calculo del error de la Ec. 3, se seleccionaron 20 mediciones
basandose en [15] de acuerdo con el fin de ver los errores de tension y corriente, y luego
aplicar la ecuacién (3). La Fig. 6 muestra el porcentaje de error del sistema.

4.  Conclusiones y resultados

La principal caracteristica del sistema de control propuesta es la flexibilidad y bajo
costo. La flexibilidad garantiza que el software y el hardware puedan ser modificados
y adaptados a diferentes mediciones o aplicaciones futuras, incluso para realizar
estrategias de control. Asi mismo, este sistema es comparativamente mas facil de
calibrar y su reproduccion digital es de mayor resolucién, no causa problemas de
linealidad que podria ocurrir en los contadores de energia basados en la reproduccién
analdgica. El uso de sensores no invasivos permite la proteccion del sistema y para el
usuario, si modificar la arquitectura eléctrica.

El ahorro sistema de monitoreo de energia eléctrica muestra una tasa de error por
debajo de 3% y 4% de acuerdo a la Ec. 3 para las sefiales de tensién y corriente,
respectivamente, que depende de la precision de los convertidores analégicos digitales
y el acondicionamiento de la sefial analdgica. Las fluctuaciones observadas pueden ser
debidas a que se tomaron los valores comerciales, y no reales de la etapa de
acondicionamiento de la sefial.

Este sistema tiene como objetivo ser parte del disefio de un tablero eléctrico
inteligente, con el fin de tener ahorros potenciales en la energia y econémico, con la
adicion de un sistema experto como estrategia de control.

El sistema basado en FPGA propuesto resulta mas econdmico y de una arquitectura
abierta, por lo cual, podremos afiadir diversas funciones al sistema propuesto en futuros
trabajos de investigacion.
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Resumen. El presente trabajo propone extender la vision basada en teoria de
conjuntos sobre medidas de similitud en objetos con atributos binarios y que
también pueden ser presentados en forma de tabla de contingencia. Se analiza las
propiedades de diferentes medidas de similitud lo cual permite clasificarlas.

Palabras clave: Teoria de conjuntos, medidas de similitud, clasificacion.

Analysis of Properties of Similarity Metrics
with Binary Attributes

Abstract. We propose to extend an approach based on the set theory for
similarity metrics with binary attributes that can be presented as a contingence
table. We analyze different properties of similarity that allow us to classify them.

Keywords: Set theory, similarity metrics, classification.

1. Introduccion

El anélisis de medidas de similitud con atributos binarios y 2x2 tablas de
contingencia ha recibido considerable atencion durante muchos afios en varios trabajos
de mineria de datos y reconocimiento de patrones [1,4-20]. Hasta este momento se han
desarrollado decenas de medidas de similitud. Dependiendo del campo u objeto de
estudio [6, 4], aplicacidn, estructura o la forma con que se trata a los atributos, se intenta
seleccionar la medida méas adecuada lo cual impactaria directamente en la precision de
los resultados obtenidos y ademas en la reduccién de tiempo y proceso. Dicha tarea no
es nada trivial puesto que en su estudio se consideran diferentes aspectos tales como
cumplir con ciertas propiedades mateméticas [2] o que tan correlacionadas estan dos
medidas entre si [5].

De manera informal una medida de similitud es una funcién cuyo valor real
cuantifica la semejanza entre dos objetos. Esta es utilizada para medir hasta qué punto
dos objetos, de acuerdo con los valores de sus atributos (caracteristicas), son similares.

pp. 117-124; rec. 2016-03-28; acc. 2016-05-14 117 Research in Computing Science 116 (2016)



Ivan Ramirez, Ildar Batyrshin

Es importante considerar los diferentes puntos de vista desde los cuales se analiza y
mide la similitud entre instancias ademas de la forma utilizada por la medida en
cuestién, por ejemplo medidas basadas en posibilidad y probabilidad [9, 21] que
evallan la generalidad y confiabilidad de ciertas reglas. Otra forma de medir similitud
entre instancias es utilizando objetos cuyos atributos solo se encuentran en {0, 1}. Estos
valores determinan la ausencia o presencia de una caracteristica, pero méas en general,
una medida de similitud binaria estima las relaciones por las cuales dos objetos estan
siendo agrupados (relaciones taxonémicas).

Por otra parte en ocasiones también se consideran restricciones como
“normalizacion” lo que obliga a que la medida se encuentre entre un intervalo dado,
que por lo general se encuentra en [0, 1] o para ciertas medidas en [-1, 1] en donde
inclusive en varios estudios no hacen explicita la diferencia de si una medida en
cuestion se encuentra en los intervalos anteriores [7].

En este articulo son estudiadas diferentes propiedades que una medida de similitud
debera satisfacer. Se analizan aquellas que en la literatura se consideran fundamentales,
tales como reflexividad y simetria; ademéas de otras propuestas en [2, 3] como
reflexividad estricta, débil similitud de reflexiones, cancelacién de las reflexiones y no
similitud de reflexiones.

Este trabajo propone una metodologia para analizar y comparar diferentes medias
de similitud basado en su cumplimiento de propiedades importantes para clasificar estas
medidas y generar nuevas medias de similitud y de asociacion con métodos
considerados en [2,3]. Esta metodologia esta basada en la representacién de medidas
de similitud en términos de teoria de conjuntos que da un método sencillo de investigar
propiedades de estas medidas. Se propone un agrupamiento de medidas basado en lo
anterior. Las medidas utilizadas en este trabajo son mas populares de area de
reconocimiento de patrones pero son solo algunas de las mostradas en [7], sin embargo
para trabajo futuro este estudio contempla ser extendido para todas estas medidas.

El resto de este trabajo estd organizado de la siguiente manera: en la seccién 2, se
da la caracterizacion de las medidas de similitud utilizando conjuntos. En la seccion 3
se realiza el estudio de las propiedades propuestas. En seccion 4 se propone un
agrupamiento basado en las propiedades estudiadas y por Gltimo en la seccién 5 se
exponen las conclusiones obtenidas.

2. Representacion medidas de similitud en conjuntos

Sea X = {xy, ..., x,} el conjunto de atributos con valores binarios. Un objeto es un
conjunto de atributos que este posee. Entonces sean A € X y B € X dos objetos que
estan definidos como conjuntos de atributos sobre X. Las medidas de similitud para
datos binarios pueden ser expresadas como funciones de cuatro cantidades tales como
lo presentado en Tabla 1:

a es numero de atributos en comun por los dos objetos A y B;

b es nimero de atributos en A pero no en B;

¢ es nimero de atributos en B pero no en 4;

d es nimero de atributos que no se encuentran en ninguno de los dos A y B.
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Tabla 1. Tabla de contingencia 2x2

B B
A a b
A c d

La misma tabla de contingencia aparece cuando A y B son variables binarias como
A = tiene gripa y B = tiene temperatura alta, en este caso el resultado de la
muestra de n = a + b + ¢ + d personas esta dado por:

a nimero de personas que poseen los atributos A y B;
b nimero de personas que poseen A pero no B;
¢ nimero de personas que poseen B pero no A;|

d nimero de personas que no poseen ninguno de los dos Ay B.

En el siguiente texto para definir la caracterizacion de las medidas de similitud se
utilizara la primera interpretacion de Tabla 1. También esta tabla es posible escribirla
en términos de conjuntos como en Tabla 2.

Tabla 2. Tabla de contingencia para los conjuntos Ay B

B
A |A N B| |A N B|
A |A N B| |A N B|

Lo anterior es importante debido a que existen diferentes caracterizaciones de esta
tabla dependiendo del enfoque analizado [9, 15, 18]. Una vez establecido lo anterior se
puede también reescribir aquellas medidas de similitud que trabajen con objetos
binarizados. La Tabla 3 muestra las medidas mas populares en las tareas de
clasificacion y reconocimiento de patrones para medir semejanza entre objetos cuyos
valores de atributos son binarios con su correspondiente forma en conjuntos [7].

Como se sabe, un conjunto es una coleccion de objetos no ordenados, donde los
elementos estan separados por comas dentro de simbolos de llaves. No estan ordenados
debido a que {a, b} = {b,a}. Por lo tanto una medida de similitud S(4, B) donde A y
B son dos conjuntos también cumple con que: la similitud es grande cuando A y B estan
cerca, la similitud es pequefia cuando estos estan lejos y normalmente es igual a 1
cuando estos son iguales (propiedad de reflexividad), y se encuentran entre el
intervalo [0, 1].

Lo anterior muestra que algunas medidas son idénticas entre si a la hora de realizar
la medicion con sus valores, tal es el caso de las medidas de Dice y Czekanowski que
tratan de la misma forma a sus variables. Ademas de Sokal y Michener se puede inferir
que |ANB|+|AnB|=|A@B|, IAnB|+|AnB|+|AnB|+|AnB|=|U| y
|[ANnB|+|ANB|+|ANB| =|AuU B| para de esta manera aclarar su uso.
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3. Propiedades estudiadas

Formalmente una medida de similitud esta definida como una funcién S: X x X —
[0,1] que cumple con algunas propiedades consideradas posteriormente. En [2] y [3] se
propone que estas deben cumplir también con las siguientes propiedades ademas de
simetria y reflexividad:

P1.S(4,B) = S(B,A) (simetria),

P2.5(4,A) =1 (reflexividad),

P3.S(4,B) < S(4,A)siB+ A (reflexividad estricta),
P4.S(4,4) < 1 (débil similitud de reflexiones),
P5.S(4,B) = S(4,B) (cancelacion de las reflexiones),
P6.S(4,4) = 0 (no similitud de reflexiones).

Tabla 3. Definicién de algunas medidas de similitud para datos binarios y su correspondiente
representacion en términos de conjuntos

Representacién Binaria Representacion en Conjuntos

1 S ~ a |A N BJ|
JACCARD = == |A U B|
SpICE,CZEKANOWSKI = SNEI & LI
2 B 2a 2|f£ﬂB| _
T 2a+b+c 2IAnB|+|ANnB|+|ANnB]|
; o sane
S3W—]ACCARD=m 3JANB|+|AnB| +|AnB|

A S_SOKAL & SNEATH-I 1A N Bl
T a+2b+2c |[AnB|+2]ANnB|+2]ANnB|

SSOKAL& MICHENER

5 mic [A@B| |AnB|+|ANnB|
a =

- - [U] [U]
a+b+c+d
SsOKAL & SNEATH-1I
6 = SGOWER & LEGENDRE 2(lANnB|+|AnB|)
2(a+d
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T2a+b+c+2d

SROGER & TANIMOTO
a+d

“a+20b+o)+d

21AnB|+|AnB|+|AnB|+2|An B|

|[AnB| +|ANnB|
|JAnB|+2(JAnB|+|ANnB|) + |AnB|
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Representacion Binaria Representacion en Conjuntos
8 s _ a+05d |[AnB|+0.5|4AnB|
FAITH = g+ b+c+d U]
9 a |A N BJ|
SRUSSEL & RAO = i btcrd [U]
a |A N B

10

SocHal-1 = J@+bh@+o VUANBI+]AnBN(AN Bl + AN B

En latabla 4, se muestra la verificacion de las propiedades P1 — P6 sobre las medidas
propuestas dentro de la tabla 3, donde (e) implica que cumple con la propiedad y (o)
que no la cumple.

Tabla 4. Tabla que muestra la verificacion de las propiedades P1 — P6.

PL P2 P3 P4 P5 P6

1 SIACCARD ° ° ° ° o °
2 Sbice, SczEKANOWSKI, SNEI & LI ° ° ° ° o °
3 S3w-JACCARD ° ° ° ° o °
4 SSOKAL & SNEATH-I ° ) ° ° o °
5 SSOKAL & MICHENER ° ) ° ° ° °
6  SSOKAL & SNEATH-Il, SGOWER & LEGENDRE ~ @ ° ° ° ° °
7 SROGER & TANIMOTO ° ) ° ° ° °
8 SFAITH [ ] O [ ] [ ] (@) [
9 SRUSSEL & RAO ° o ° ° o °
10 SOCHAI-I [ [} [ ] [ ] O [ ]

Mostrar todas las comprobaciones de estas propiedades para cada una de las
medidas de similitud tomaria mucho espacio, sin embargo se muestran algunas
comprobaciones realizadas.

Para poder probar dichas propiedades, se retoman algunas identidades que resultan
atiles, tales como:

A—-B=AnNnB (diferencia entre conjuntos),
AUA =4, ANA=A (leyes de idempotencia),
A=4 (ley de complementacidn),
AUB =BUA, ANB=BnNnA (leyes de conmutatividad),
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NnB
UA

A AUB, AUB=ANB (leyes de De Morgan),
A U, ANA=0 (leyes de complemento).
Ejemplo 1. La propiedad de simetria (P1) para Jaccard:

|A N B|

[ANB|+|ANnB|+|ANnB|

S(A,B) =
Se comprueba remplazando A por B respectivamente segln lo establecido en la
funcion S, dada por:

|B N A|
IBNA|+|BnA|l+|BnAl

S(B,A) =
De lo anterior podemos observar que a través de las leyes de conmutatividad se
obtiene:
S(A,B) =5(B,A)
es decir cumple con la propiedad.

Ejemplo 2. La propiedad de reflexividad (P2) para Faith:

|AnB|+0.5|AnB]|

S(A,B) = Ui

Se comprueba de la siguiente forma:

|ANnA|+0.5]AnA|

S(4,4) = i

Utilizando las identidades de leyes de complementos y de idempotencia es posible
verque [ANA|=]A|,|1AnA| = |Aly|An A| =0, |A n A] = 0 respectivamente para
los términos |[A N B| y |[A n B en |U]. Por lo tanto se obtiene:

Al +05]|4
S(4,4) = u
1Al + 1Al
De ahi que para esta medida se tiene:
S(A,A) # 1,

es decir no cumple con la propiedad.
Ejemplo 3. La propiedad de no similitud de reflexiones (P6) para Russel & Rao:

|4 N A

S(4,4) = 0]

Inmediatamente por ley de complemento se tiene que |ANA| = |@| = 0 y por lo
tanto:
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S(4,4) =0,

es decir, cumple con la propiedad.

4. Agrupamiento por propiedades

Basandose en la tabla 4 entonces se puede agrupar en diferentes clases a estas
medidas. Dichas clases pueden ser parcialmente ordenadas de tal manera que una clase
contiene a otra. Las clases quedan definidas por las clases C1, C2 y C3 respectivamente
y cada una de ellas esta dada por:

- C1={P1— P6}y contiene a las medidas Sokal & Michener, Sokal & Sneath-
I, Gower & Legendre y Roger & Tanimoto, con nimeros 5 — 7.

- €2 ={P1 — P4, P6}y contiene a las medidas Jaccard, Dice, Czekanowski, Nei
& Li, 3W-Jaccard, Sokal & Sneath-1'y Ochai-I o basandose en la numeracion de
la tabla 4, con nimeros 1 — 4y 10.

- €3 ={P1,P3,P4,P6 }y contiene a las medidas Faith y Russel & Rao o las con
ndmeros 8 y 9.

Lo anterior también puede verse utilizando una notacién conjuntista de inclusién
donde:

C3c(C2c(Cl

5. Conclusiones

Este articulo presenta un estudio en relacién a medidas de similitud populares en
diferentes areas como clasificacion y reconocimiento de patrones, utilizando y
extendiendo el punto de vista de conjuntos lo que permite analizar a estas medidas
bas&ndose en las propiedades propuestas P1 — P6. Este andlisis permite ver que estas
medidas pueden ser agrupadas en diferentes clases C1, C2, C3. Se puede mencionar que
se encontro que una medida bastante popular como Russel & Rao que pertenece a clase
€3 no cumple con propiedad de reflexividad P2 que normalmente esti considerada
como obligatoria para medidas de similitud; por esto el uso de esta medida en tareas de
clasificacion y reconocimiento de patrones es cuestionable. Se debe mencionar que las
medidas de la clase C1 en comparacién con las de la clase €2 cumplen una importante
propiedad como lo es P5 y debido a esto resultarian mas Utiles en algunas tareas de
andlisis de datos.

Para trabajo futuro, a partir de las propiedades estudiadas puede extenderse
continuando con el anélisis sobre la mayoria de medidas de similitud, disimilitud y
asociacion conocidas en varios estudios [7, 9, 18] para establecer sus propiedades y
clasificarlas dependiendo de lo anterior y generar nuevas medidas que tienen
propiedades deseables.

Agradecimientos. El presente trabajo fue apoyado por el proyecto SIP 20162204 y
BEIFI del IPN.

123 Research in Computing Science 116 (2016)



Ivan Ramirez, Ildar Batyrshin

Referencias

10.

11.
12.

13.

14.

15.

16.

17.

18.

19.

20.

21.

Batagelj, V., Bren M.: Comparing resemblance measures. Journal of classification, Vol.
12, No. 1, pp. 73-90 (1995)

Batyrshin, 1.Z.: Association measures on [0, 1]. Journal of Intelligent and Fuzzy Systems,
Vol. 29, No. 3, pp. 1011-1020 (2015)

Batyrshin, 1.Z.: On definition and construction of association measures. Journal of
Intelligent & Fuzzy Systems, Vol. 29, No. 6, pp. 2319-2326 (2015)

Cha, S.H., Srihari, S.N.: On measuring the distance between histograms. Pattern
Recognition, Vol. 35, No. 6, pp. 1355-1370 (2002)

Cha, S.H.: Comprehensive survey on distance/similarity measures between probability
density functions. City, Vol. 1, No. 2, p. 1 (2007)

Cha, S.H.: Taxonomy of nominal type histogram distance measures. City, VVol. 1, No. 2, p.
1 (2008)

Choi, S.S., Cha, S.H., Tappert, C.C.: A survey of binary similarity and distance measures.
Journal of Systemics. Cybernetics and Informatics, Vol. 8, No. 1, pp. 43-48 (2010)

Dunn, G., Everitt, B.S.: An introduction to mathematical taxonomy. Courier Corporation,
(2004)

Geng, L., Hamilton, H.J.: Interestingness measures for data mining: A survey. ACM
Computing Surveys (CSUR), Vol. 38, No. 3, p. 9 (2006)

Gower, J.C., Legendre, P.: Metric and Euclidean properties of dissimilarity coefficients.
Journal of classification, Vol. 3, No. 1, pp. 5-48 (1986)

Guillet, F., Hamilton, H.J. (Eds.): Quality measures in data mining (43). Springer, (2007)
Hinkin, T.R.: A brief tutorial on the development of measures for use in survey
questionnaires. Organizational research methods, Vol. 1 No. 1, pp. 104-121 (1998)
Jalali-Heravi, M., Zaiane, O.R.: A study on interestingness measures for associative
classifiers. ACM Symposium on Applied Computing, pp. 1039-1046 (2010)

Lerman, I.C.: Les bases de la classification automatique. Gauthier-Villars, (1970).

Lesot, M.J., Rifgi, M., Benhadda, H.: Similarity measures for binary and numerical data: a
survey. International Journal of Knowledge Engineering and Soft Data Paradigms, Vol. 1,
No. 1, pp. 63-84 (2008)

Li, Y., Qin, K., He, X.: Some new approaches to constructing similarity measures. Fuzzy
Sets and Systems, Vol. 234, pp. 46-60 (2014)

Tan, P.N., Steinbach, M., Kumar, V.: Introduction to data mining (1). Boston: Pearson
Addison Wesley (2006)

Tan, P., Kumar, V., Srivastava, J.: Selecting the Right Interestingness Measure for
Association Patterns. ACM SIGKDD Intl Conf. on Knowledge Discovery and Data
Mining (2002)

Veal, L.R.: Syntactic Measures and Rated Quality in the Writing of Young Children.
Studies in Language Education, Vol. 8 (1974)

Vo, B,, Le, B.: Interestingness measures for association rules: Combination between lattice
and hash tables. Expert Systems with Applications, Vol. 38, No. 9, pp. 11630-11640
(2011)

Zadeh, L.A.: A note on similarity-based definitions of possibility and probability.
Information Sciences, Vol. 267, pp. 334-336 (2014)

Research in Computing Science 116 (2016) 124



Evolucion de descriptores estadisticos de
superficie de imagenes por programacion
genética para el reconocimiento de imagenes por
CBIR: una primera aproximacion

Héctor Alejandro Tovar Ortiz!, César Augusto Puente Montejano!,
Juan Villegas-Cortez?, Carlos Avilés Cruz?

! Universidad Auténoma de San Luis Potost,
Facultad de Ingenieria, San Luis Potosi, SLP,
México

2 Universidad Auténoma Metropolitana, Azcapotzalco,
Departamento de Electrénica, Cuidad de México,
México

tovarhal2@gmail.com, cesar.puente@uaslp.mx, {juanve, caviles}@azc.uam.mx

Resumen. El crecimiento sostenido de la Internet en nuestra sociedad
se vuelve méds evidente al considerar que més de la mitad de la informa-
cion en ella son imégenes, y el gran problema por atacar sigue siendo el
reconocimiento de imagenes de forma automdtica y no supervisada. La
metodologia de reconocimiento de imagenes a partir de su contenido pro-
prio (CBIR) ha mostrado tener mucha efectividad, tratando de simular el
comportamiento de clasificacién natural de las imédgenes como los seres
humanos lo realizamos: verla, analizarla y determinar su clasificacién.
En este trabajo presentamos la solucién de crear nuevos descriptores
estadisticos que apoyen la metodologia CBIR, aplicados sobre imagenes
de escenarios naturales, por medio de la Programacién Genética, a partir
de un conjunto de funciones intuitivo, y con el alto costo computacional
de considerar a la funcién de aptitud como un clasificador de distancia
minima y auto organizacién de racimos de atributos, logrando hasta este
momento, una clasificacién y reconocimiento de casi el 100 %.

Palabras clave: Algoritmos evolutivos, programacién genética, reco-
nocimiento de imédgenes, CBIR, reconocimiento de patrones.

CBIR Pattern Recognition
Using Genetic Programming:
First Approximation Using New Descriptors
for Images Textures

Abstract. The steady increase of Internet in our society becomes more
evident against the crude fact that more than a half of the internet infor-
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mation consists of images. This situation poses an open problem, how to
recognize images automatically and unsupervised. The methodology for
recognizing images by means of their own content (CBIR) has shown a lot
of effectivity. CBIR resembles the orderly way in which humans manage
to recognize images: seeing, analyzing and then classify them. In this
work we present a solution to this problem by creating new statistical
descriptors supporting the CBIR methodology. These are applied over
images of natural scenes by means of Genetic Programming using a
set of intuitive functions. This process involves the use of an amplitude
function as a classifier of the self organization and the minimum distance
of the attribute clusters. The incorporation of this last feature comes
with a high computational cost. However, up to date, our results get a
classification and recognition of almost 100 %.

Keywords: Evolutionary algorithms, genetic programming, image re-
cognition, CBIR, pattern recognition.

1. Introduccién

En los ultimos anos el crecimiento sostenido de la Internet ha impactado dife-
rentes areas del crecimiento humano, entre ellos esta el conocimiento compartido
por medio de la informacién que en ella se dispone, y acorde a [6] més de la mitad
de ésta es en imégenes. El problema de manejar imagenes en grandes cantidades,
como a las que hemos llegado con el Big Data, es que éstas no estan nombradas
acorde a su contenido, y por un lado se requiere poder apoyarse en las imagenes
para diferentes propositos de discurso, y por el otro las mismas imagenes en
cantidad van creciendo; por ello se sigue trabajando en la comunidad mundial
del area cientifica en poder desarrollar nuevas formas de su almacenamiento,
distribucién, alta disponibilidad y su clasificacién acorde a diferentes propdsitos.
Los seres humanos podemos de forma simple clasificar un conjunto de imégenes,
es algo que hacemos cotidianamente, pero lograr que una computadora lo haga
no es tarea sencilla, y en esta tarea se centra el trabajo aqui presentado, en
cémo mejorar una de las técnicas de clasificacién automética de imagenes, que
parte del contenido propio de cada imagen obtenido tras su analisis de superficie,
llamada CBIR (Content Based Image Retrieval) [6].

El Cémputo Evolutivo ha mostrado brindar nuevas soluciones para problemas
que han sido resueltos de forma determinisitica, e.g., los problemas de programa-
cién no lineal, o de optimizacién; especificamente en este trabajo hemos aplicado
la metodologia evolutiva de la Programacion Genética, como herramienta fun-
damental que nos permite la exploracién de nuevos programas-individuos de una
poblacion, y su desempeno como posible solucién al problema formulado por cada
uno de los programas evolucionados. Es asi, que con la metodologia planteada
se ha logrado, hasta este momento, hallar nuevas soluciones que resuelven un
problema muy complejo, haciendo variaciones sobre las imagenes usadas para el
entrenamiento de un clasificador, brindando soluciones factibles.

En la Seccién 2 se muestra el estado del arte de nuestro alcance, en la Seccién
3 compartimos la metodologia planteada de CBIR+PG, en la Seccién 4 presen-
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tamos la experimentacion y los resultados obtenidos, y finalmente compartimos
las conclusiones alcanzadas en la Seccion 5.

2. Estado del arte

La disciplina de la recuperaciéon de imagenes a partir del contenido de las
mismas, o CBIR, es una de las mas activas, considerando que ha ido madurando
desde la fecha clave de febrero de 1992, donde la US National Science Fundation
(USNSF) organizara una primera reunién de trabajo en Redwood, California,
para identificar las areas de investigacién principales que deberian considerarse
en cuenta por los investigadores para la administracién de los sistemas de in-
formacion visual, mismo que pudieran ser de utilidad para la ciencia, industria,
medicina, medio ambiente, educacién, entretenimiento y otras aplicaciones [9];
posteriormente a ésta reunion el navegador de Internet Mosaic fue liberado, ini-
ciando una revolucion en la web que irfa cambiando rapidamente, y en ese tiempo
también se fueron desarrollando nuevos foto sensores y haciéndose disponibles;
con todo esto, el niimero de imégenes almacenadas comenzo a incrementarse y la
necesidad de crear herramientas que ayudaran a su ordenamiento, clasificacién
e indexacién fue algo prioritario a desarrollar [8].

Usando CBIR se ha tratado de poner un orden las imégenes, a fin de po-
der lograr su clasificacién para una rapida identificacién. Actualmente se han
desarrollado aplicaciones con un alto nivel de reconocimiento tanto para image-
nes en escenarios naturales [6], as{ como para identificar rostros humanos [1],
con la particularidad en ésta ultima aplicacién a rostros de que se considera
la informacion de la “textura” del rostro de la persona, y a partir de éstas
caracteristicas se realiza la clasificacién. Una metodologia general de CBIR se
muestra a la derecha de la figura 1, en ese se aprecia cémo a partir de un conjunto
de imégenes de entrenamiento se lee cada imagen, se cambia al espacio de color
HSI, donde se tiene mds informacién no perceptible a nuestros ojos (que sélo
vemos en el espacio de color RGB), luego sobre la nueva imagen se realiza un
sembrado de puntos aleatorios, y en cada punto se abre una ventana de tamano
10 x 10 pixeles, y sobre ésta ventana se extraen una tripleta de caracteristicas
estadisticas. En [6] y [1] se muestra el uso de tres descriptores de superficie:
la media, la desviacién estdndar y la homogeneidad (obtenida a partir de los
valores de la matriz de co-ocurrencia) [3]; y es con esta tripleta de valores que
se logra hacer la caracterizacién de las imagenes a partir de un andlisis local,
extrapolandose hacia toda la imagen.

Los Algoritmo Evolutivos (AE) han mostrado ser de utilidad en brindar
soluciones factibles, para problemas debidamente formulados con restricciones
[2]; ¥ hablando sélo de la posibilidad de acoplar un algoritmo genético (AG)
para una mejor disposicién del nimero de racimos dispuestos para aglomerar
los patrones obtenidos se tiene en [5]. Como parte de los AE tenemos a la
Programacién Genética (PG), que a diferencia de loa AG, no se limitan en su
busqueda evolutiva a una cadena gendémica de longitud finita, como se formulan
inicialmente los AG; la PG se basa en la evolucién de programas completos, don-
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de cada uno es una solucién candidata al problema, siendo ésta su formulacién
fundamental dada por J. Koza [4].

En este trabajo proponemos la aplicacion de la coevoluciéon, desde el principio
de “divide y venceras” de la formulacién del modelo del problema a resolver,
donde cada poblacién depende de la otra, o se dice que tiene una relacién
estrecha. Los modelos de coevolucién béasicos son: cooperativa y presa-cazador, el
mejor ejemplo de la primera son las colonias de hormigas, donde entre todos los
individuos de la poblacién buscan cooperar para hallar una solucién al problema,
mientras que en el segundo modelo, una parte es la que busca sobrevivir, la presa
o el cazador, pero si una de las dos especies muere, la otra también lo hard, de
ahi que se tiene que llegar a un equilibrio entre las especies. Dado lo anterior,
en este trabajo formulamos una coevolucién cooperativa, inspirada en el modelo
de Memorias Asociativas Evolutivas (MAE) [10], con la finalidad de proponer
nuevos descriptores locales de superficies de imégenes para ser usados desde la
metodologia CBIR.

3. Metodologia

Nuestra solucion propuesta es la combinacion de CBIR con PG para identifi-
car imagenes de escenarios naturales, y para esta primera aproximacién usamos
la base de imédgenes de J. Voguel [11], con la metodologfa CBIR reportada en
[6] y mejorada en [1], misma que se detalla en general sobre el lado derecho
de la figura 1. La aplicaciéon de PG se realiza en evolucionar el conjunto de
descriptores como una tripleta, cada individuo entonces se coevoluciona en dos
fases, que son detalladas mas abajo; siendo en la primera la evolucién de una
pareja de descriptores, y los ganadores de al menos N procesos se aportaran en
el segundo proceso o fase, para lograr el tercer descriptor, repitiéndose N veces,
para al final de todo el proceso tener una tripleta de descriptores de la ventana
de superficie de la imagen a estudiar.

El algoritmo se divide en dos fases (procesos evolutivos 1 y 2), que se explican
a continuacién. Durante el primer proceso evolutivo se buscan los primeros dos
elementos de la tripleta final, mediante un algoritmo evolutivo de PG. En el
segundo proceso evolutivo, se toman los pares generados en la fase anterior y
se utilizan para sintetizar tripletas mediante otro algoritmo evolutivo de PG.
Los parametros de la PG considerados como fundamentales para los dos pro-
cesos evolutivos considerados son: el conjunto de funciones F, , el conjunto de
terminales T, y la funcién de aptitud F', tal como se describen a continuacién:

w F, = {4+, —, x, mydivide, sen, cos},

» T, : {El conjunto de descriptores estadisticos: fd01, fd02, ..., fd09},

= F':la funcién de aptitud : el porcentaje de recuperacién sobre toda la base
de datos (DB) considerada, entrenando el clasificador sobre CBIR. con los
descriptores evolucionados, éste valor es usando la técnica de resustitucion,
i.e., se entrena y prueba el clasificador usando toda la DB. Aqui consideramos
el 6ptimo alcanzar el 100 %, acorde con la ecuacién 1, tal que f € [0, 1], siendo
el mejor valor 1.
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~__CBR
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1er proceso evolutivo: Imégenes
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- 1
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Fig.1. Metodologia general propuesta de evolucién de descriptores de textura de
imégenes, en coevoluciéon cooperativa, usando CBIR

_ Num de imagenes recuperadas (1)
Num de imagenes totales

Los descriptores considerados se calculan sobre cada ventana por capa, para
esta primera aproximacion evolutiva que estamos reportando, y son los siguien-
tes:

fd01 : fdly = media,

fd02: fd2y = desv. std,

fd03 : fd3yg = homogeneidad-coocurrencia,
s fd04: fddg = media,

» fd05: fdb5g = desv. std,

= fd06 : fd6s = homogeneidad-coocurrencia,
s fdO7: fd7; = media,

s fdO8: fd8; = desv. std,

= fd09 : fd9; = homogeneidad-coocurrencia.

Es dentro de la evaluacion de la funcién de aptitud, F, donde con base a
los descriptores evolucionados en cada proceso evolutivo (1 y 2), que se toma el
analisis CBIR sobre toda la base de imagenes que en resumen por cada punto
aleatorio sobre la imagen se abre una ventana de 10 x 10 pixeles, quedando 3
ventanas por punto (una ventana por capa en espacio de color HSI), y sobre cada
ventana considerada por separado se calcula el descriptor elegido, formando un
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patron con 3 entradas por descriptor por ventana, tal que si son 3 capas y 3
descriptores, el patréon queda de dimensién 1 x 9, se pasan todos los patrones asi
formados a organizarse por medio del algoritmo K —medias, y finalmente aplican-
do un clasificador de distancia k—NN, se toman a los k vecinos més préximos.
Miés detalle se muestra en [6]. Un aspecto importante de la consideracién del
cambio de espacio de color a HSI, es que se tiene informacién de textura de la
imagen y no del color. A continuacién se describe detalladamente cada una de
estas fases.

Fase 1. Primero, se configuran los parametros del algoritmo de progra-
macion genética. Después, se genera la poblacién de soluciones inicial para el
proceso evolutivo. Cada solucién se forma por un par de elementos. El primer
elemento representa la combinacién matematica de uno o més de los descriptores
mencionados antes. Este elemento es sintetizado por el algoritmo, utilizando el
conjunto de funciones y terminales que se ilustran mds arriba; mientras que el
segundo elemento representa un solo descriptor seleccionado al azar de entre
los 9 propuestos. Posteriormente se evalia el desempeno de cada una de estas
soluciones, mediante el proceso de reconocimiento de imagenes a partir de su
propio contenido que se propuso en el trabajo publicado en [6]. Las soluciones
mejor evaluadas son seleccionadas para llevar a cabo la generacion de la nueva
poblaciéon mediante los métodos de cruzamiento y mutacién. Es necesario men-
cionar que la mejor solucién se pasa directamente a la nueva poblacién. Este
proceso se lleva a cabo por un determinado ntimero de generaciones, hasta que
la mejor solucién de la poblacién no cambie. Una vez que el proceso evolutivo se
detiene, se guarda la mejor solucién para un uso posterior en la fase 2. La fase 1
se lleva a cabo 3 veces, obteniendo asi 3 soluciones ganadoras de cada ejecucién
de esta fase.

Fase 2. El proceso evolutivo es similar al de la fase 1. En esta caso la
poblaciéon de soluciones se conforma de un solo elemento. Este elemento es
sintetizado por el algoritmo evolutivo de esta fase, utilizando el conjunto de
funciones y terminales que se ilustran en la Tabla 1. El proceso de evaluacién
en esta fase consiste nuevamente en aplicar el proceso de reconocimiento de
imégenes a partir de su propio contenido que se propuso en el trabajo de [6].
La diferencia es, que se fabrican 3 tripletas cada vez. Una por cada una de
las soluciones ganadoras de la fase previa; anadiendo a cada una el elemento
sintetizado en esta fase. Por lo tanto, se obtienen tres evaluaciones por cada
individuo; asi que se conserva la mejor evaluacién y se registra la tripleta que
obtuvo dicha evaluacién para que, al termino del proceso evolutivo se conozca la
tripleta fabricada con el individuo ganador. Esta tripleta representa la solucién
al problema.

4. Experimentos y resultados
Los experimentos consistieron en probar el algoritmo que se detallé en la
seccién anterior sobre la imagenes de la base de datos de paisajes naturales

desarrollada en [11], con resolucién de 720 x 480 pixeles. De esta base de datos
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Fig. 2. Ejemplos de las imédgenes de los 5 escenarios naturales considerados, las pruebas
se hicieron sobre dos tipos o clases

se tomaron 2 clases de imagenes, con 20 imagenes por clase como se muestra
en la Figura 2. La metodologia descrita en el capitulo anterior se implemento
utilizando MatLab(c), con el médulo de PG conocido como GPLab, el cual fue
desarrollado en [7]. La Tabla 1 muestra el valor de los pardmetros utilizados para
el algoritmo de GP durante las pruebas experimentales. Los valores adecuados
para cada parametros se determinaron mediante prueba y error.

Tabla 1. Pardmetros utilizados para el algoritmo basado en GP. Dichos pardmetros
estan ordenados de acuerdo al médulo de GPLab al que pertenecen

‘Médulo Poblacién inicial ‘

Poblacién inicial Mitad arboles completos y
Mitad arboles de distribucién aleatoria

Médulo Generacién |

Generaciones 300
Tamano de la poblacién 100 individuos
Probabilidad de cruzamiento 0.7
Probabilidad de mutacién 0.3
Tipo de Seleccién Torneo de presién lexicografica
Tipo de elitismo Conservacién del mejor por generacién

Médulo Manejo de los individuos \

Profundidad de los arboles Dindmica
Profundidad méxima dindmica 3 niveles
Profundidad maéaxima real 4 niveles
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4.1. Andlisis de resultados y comparacion con otros resultados

Se realizaron 3 corridas. Los resultados que se hallaron de clasificacién para
cada una de estas corridas se muestran en la Tabla 2. Se puede apreciar que
con los ajustes evolutivos para la PG se ha logrado un nivel de clasificacién
cercano al 100 % sobre 2 clases de la DB, 97.13% y 96.63 %, con una comple-
jidad de operadores bastante sencilla como los mostrados en las dos tripletas
{descriptory, descriptors, descriptors}, con apenas un espacio de exploracién de
funciones de 6 tipos, con una profundidad y amplitud de arboles controladas.

Tabla 2. Soluciones encontradas en cada una de las tres corridas que se llevaron a cabo.
Se presentan los drboles sintdcticos de cada uno de los descriptores que conforman de
la tripleta, asi como el porcentaje de clasificaciéon que alcanzan

Corrida Descriptor 1 Descriptor Descriptor 3 Desempeno
2 obtenido

o @
®60 ~« @ «
2 s 96.63 %

97.13%

Comparando con los resultados obtenidos en [5,6], estamos muy préximos
a igualarlos por menos del 3%, y por encima de lo reportado por [11], pero
considerando la mejora del clasificador de distancia por andlisis local de textura.
En cada uno de los 3 trabajos mencionados anteriormente, los descriptores fueron
construidos manualmente acorde a la experiencia del procesamiento digital de
iméagenes, pero en nuestra metodologia evolutiva propuesta estamos hallando
nuevas soluciones en descriptores que no se habian considerado anteriormente
en la literatura, con la limitante de la programacién estructurada.

5. Conclusiones y trabajo futuro

En este articulo hemos presentado una primera aproximacion, hasta ahora
no documentada, de aplicar la evolucién de descriptores estadisticos por medio
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de la PG hacia la metodologia CBIR, aplicada al problema de clasificacién de
escenarios naturales. Hasta este momento la exploracién ha dado un resultado
que podemos considerarlo muy bueno tras resolver el reto de la programacién del
paradigma de la coevolucién desde una plataforma que per sé no la permite sobre
un algoritmo evolutivo, dado el fenémeno de bloat documentado en la literatura,
alcanzado unos descriptores robustos para dos escenarios naturales de 5 clases,
que si vemos en la literatura, el problema no se resuelve satisfactoriamente por
segmentacién de las imagenes, pero si por el andlisis del contenido de las imégenes
por medio de CBIR.

En un trabajo futuro se considera la coevolucién con descriptores estadisticos
que consideren la transformacién hacia otros espacios de color, o bien de ser
posible tomar otras bandas, e.g., el infrarrojo, para un problema en especifico,
con la idea de poder explorar evolutivamente soluciones mas robustas para usar
una técnica probada de clasificacion de imagenes, pero sin importar el tipo de
imédgenes. Adicionalmente, serd necesario trasladar la programacién hacia un
lenguaje de programacién de bajo nivel, como ANSI C/C++, a fin de lograr
mayor rapidez y precisién; y todo esto para lograr probar sobre mas clases de
imagenes.
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Resumen. El método de optimizacion por enjambre de particulas, se ha vuelto
popular en los Gltimos afios, dado a su eficiencia y bajo costo computacional. En
este documento, se realiza un breve analisis del algoritmo estandar por medio de
una aplicacion gréfica 3D que se desarrolld. El cddigo fuente de la aplicacion es
libre y es posible descargarla en GitHub.

Palabras clave: Métodos de optimizacién, optimizacién de enjambre de
particulas, algoritmos.

Analysis of Particle Swarm Optimization Algorithm
Using a 3D Application

Abstract. Particle swarm optimization method has become popular in recent
years, because of its efficiency and low computational cost. In this document, a
brief analysis of the standard algorithm is performed by a 3D application. The
source code of the application is free software and you can download at GitHub.

Keywords: Optimization methods, particle swarm optimization, algorithms.

1. Introduccion

El algoritmo de optimizacidn por enjambre de particulas (PSO), fue originalmente
desarrollado por James Kennedy y Russell Eberhart en 1995, es un algoritmo del area
de la inteligencia artificial de la rama de inteligencia de enjambres. Esta inspirada en el
comportamiento social de los seres vivos [1]. Comparado con los algoritmos genéticos
(GA) que se basa en el mecanismo de evolucién biolégica, el algoritmo de optimizacién
por enjambre de particulas se inspira en la evolucion en el comportamiento colectivo,
principalmente trata de imitar el comportamiento social de varios grupos de animales
como lo son los cardimenes, parvadas, manadas, etc. [2]. Los dos algoritmos se basan
en poblacién de individuos, solo que con diferentes enfoques y han demostrado ser
eficientes para la solucion de problemas complejos.
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Ambos son algoritmos de optimizacion metaheuristicos, ya que utilizan analogias
con otros procesos para resolver el problema, los métodos metaheuristicos no se
especializan a resolver un problema en particular, por lo que puede usarse para
cualquier problema. Estos métodos no garantizan dar el mejor resultado, pero si un
resultado aceptable [3].

Otra caracteristica de estos algoritmos, es que son no deterministas (estocasticos),
esto quiere decir que los resultados obtenidos no siempre seran los mismos aunque se
trate de una misma funcion.

En muchas de sus aplicaciones, tanto los algoritmos genéticos, como los algoritmos
de enjambre de particulas, ofrecen resultados de calidad del 99%, sin embargo, se ha
demostrado que los algoritmos de enjambre de particulas son superiores en cuanto a
eficiencia, debido a su bajo costo computacional[4].

El algoritmo de optimizacion de enjambre de particulas original ha tenido varios
cambios y han surgido variaciones del mismo segln el problema que se quiera resolver.
Sin embargo, en 2006, se tratd de establecer un estandar (SPSO), y que posteriormente
se le ha contribuido con algunas sugerencias y cambio en el 2007 y 2011 [5-6].
Comparado con el algoritmo clasico, el estandar, agrego6 el factor social, cognitivo, de
inercia y constriccion. También se cambié el modo en que las particulas se
comunicaban por medio de topologias definidas.

2. Descripcion del estandar

En esta parte se describiran los factores utilizados en el estandar, asi también como
las formulas utilizadas segun los factores a utilizar.

2.1. Cognitiva y social

La cognitiva contribuye para que la particula tenga una especie de memoria y pueda
saber si anteriormente habia adoptado una mejor posicion [3].

El factor social, es el responsable de que la particula sea influenciado por otras
particulas en una mejor posicién, provocando ser atraida al 6ptimo encontrado [3].

Fig. 1. Modelo gbest [6]
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2.2. Topologia gbest y Ibest

El concepto del modelo gbest es que todas las particulas se comunican entre si y el
mejor punto encontrado, es comunicado a las demas particulas. Tiene la ventaja de ser
muy rapido para encontrar un valor 6ptimo, pero esto genera un problema, ya que puede
provocar una convergencia prematura en un 6ptimo local, que queremos evitar en la
mayoria de los casos [7].

En contraste, el modelo Ibest es mas lento pero hay mas posibilidad de evitar una
convergencia prematura, en la practica, el modelo mantiene varios puntos de atraccion
que hace escapar de 6ptimos locales [7].

Fig. 2. Modelo Ibest [6]
2.3. Inercia y constriccion

La inercia es un factor que se afiadié para dar mayor estabilidad a la férmula,
permite que la particula siga una trayectoria constante ignorando la influencia de
otros [3].

El factor de constriccion, a diferencia de la inercia, es variable, permite un equilibrio
entre busquedas locales y globales. Cuando este factor es menor a 4, el enjambre se
mueve lentamente y tiene una convergencia lenta, mientras que si es mayor a 4, logra
una convergencia rapida [7].

El factor de inercia modulada, brinda un comportamiento similar al de la
constriccion. Consiste en comenzar con una inercia alta, e ir disminuyendo con el paso
del tiempo [7]. Esta comprobado que este factor da mejores resultados que una inercia
constante [3].

2.4. Formulas
A continuacién plantearemos las ecuaciones que conforman el algoritmo.

Principalmente existen dos ecuaciones segun el factor que se ha elegido, ya sea el factor
de inercia o el de constriccion. La notacidn utilizada es la siguiente:

v=velocidad,
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i= indice de la particula,

k= estado en el tiempo,

C1 = cognitiva,

rand = valor aleatorio,

p' = mejor posicion de la particula,
C. = social,

pY = mejor posicion global,

X = posicion de la particula,

o= inercia.

La formula para el calculo de velocidad de cada particula utilizando inercia es:
Vi1 = ovl + cyrand(pk — xk) + c;rand(pd — xb). €))
Por otro lado para usar el factor de constriccién, la formula es:
Vi1 = x[vE + cirand(ph — xL) + cyrand(pf — xt)), 2

donde y es el valor de constriccion determinado por:

2
-y )

{=c1+c (4)
Por dltimo la férmula para actualizar su posicion utilizando inercia es:
Xk, = xL + Vi (5)

Algunos autores proponen otras mejoras como es el de dividir entre un incremento
del tiempo, [4] utilizar valores aleatorios basados en alguna distribucion [5], sin
embargo, en estos momentos nos basaremos en el estandar del 2007.

3. Contribucion

Se contribuye con una aplicacion que ayudara al entendimiento del algoritmo, fue
desarrollada en el lenguaje de programacién C++ con librerias multiplataforma Qty
QwtPlot3D. La aplicacién se ha probado en varios equipos y funciona perfectamente
en un sistema GNUY/Linux, sin embargo se han encontrado bugs al momento de ejecutar
la aplicacion de Windows. Todo el software utilizado es software libre y la aplicacion
desarrollada se ha subido a GitHub para que sea accesible para todo el publico. El
cédigo se encuentra en:

https://github.com/CharlesVD/Optimizacion_por_Enjambre_de_Particulas

Las librerias de Qt permiten el desarrollo de aplicaciones gréficas en 3D gracias a
que tiene incorporado OpenGL, sin embargo se opt6 por usar QwtPlot3D para agilizar
el desarrollo y no generar primitivas 3D desde cero.
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4. Funciones de prueba en la aplicacion

Para la aplicacion tomamos varias funciones de la tesis doctoral de Helbert Eduardo
Espitia Cuchango [7].

Tabla 1. Funciones

Nombre Funcién Minimo
Parabolic flx,y) =x*+y? 0
fx,y)=e+20-20
Ackley exp(—0.2,/0.5x2 + y?) 0
—exp(0.5(cos(2mx) + cos(2my)))
- floy) = (x* +y2)°2°
Circles 0
(Gsin(50(x% + y*)%1))2 + 1)
o fx,y) =20
Rastrigin +(x? — 10cos(2mx) + y? — 10cos(21y)) 0
Equal Peaks f(x,y) = cos(x)? + sin(y)? 0
. f(x,y) =-0.01
Himmelblaus (200 — (6% + y2 — 11)2 — (x + y% — 7)?) 2
flo,y) =301 -x)°
e— @+
Peaks —10(% —x3 —y5)e @) -6.4169
_le—((x+q)2+y2)
flx,y) =05
Schaffer N sin(y/x2 +y2)? - 0.5 0
(1+0.1(x2%+y?))?
Rosenbrock f(x,y) = 100(y — x2)? g
(banana) +(1 — x)?

5. Conclusién

Gracias a la aplicacion se logré entender y analizar el algoritmo, se desarroll6 una
aplicacion que podra ser Gtil en generaciones futuras que quieran experimentar o
analizar de una manera visual e intuitiva, el comportamiento del algoritmo de
optimizacién por enjambre de particulas. Al ser una aplicacién libre, es posible
analizarla y modificarla para incorporar otras variaciones del algoritmo, la interfaz
grafica y el algoritmo estan separados en clases por lo que no es muy dificil hacer los
cambios.
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6. Trabajo a futuro

Se pretende incorporar mas variaciones del algoritmo a la aplicacién, mejorar la
compatibilidad con otros sistemas operativos, afiadir mas parametros de configuracion
y durante el proceso, ir encontrado posibles mejoras al algoritmo.
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Resumen. Este trabajo aborda el problema de la seleccién de porta-
folios de inversién 6ptimos (PSP). Mucha investigacién se ha hecho en
torno a esta tema, la mayor parte de los trabajos han buscado extender
el modelo de Markowitz considerando restricciones realistas (piso-techo,
clases y cardinalidad), y/o introduciendo otras medidas de riesgo (semi-
varianza, desviacién absoluta, valor en riesgo, etc.). En este documento
presentamos los resultados preliminares de un algoritmo de optimizacién
multiobjetivo hibrido basado en optimizacién por forrajeo de bacterias
(BFO), al cual integramos el enfoque de aprendizaje incremental basado
en probabilidad (PBIL). El enfoque de PBIL hace uso de informacién
estadistica para guiar el proceso de mejora incremental de las bacterias.
Para mejorar el desempenio de BFO, implementamos una funcién lineal
decreciente para el tamano de los pasos quimiotacticos, reinicializacién
de las bacterias y asignacién de pesos aleatorios durante la fase de repro-
duccién. Nuestra formulacién incluye las restricciones de cardinalidad
y piso-techo, dos restricciones realistas que son necesarias en la ma-
yoria de los mercados bursitiles del mundo. Basados en el modelo de
media-varianza propuesto por Markowitz, utilizamos la bien conocida
formulacién de Frontera Eficiente (EF) que integra en un solo objetivo
el riesgo y el retorno a través de un pardmetro de aversién al riesgo. Con
la formulacién anterior y utilizando un conjuntos de datos estandar para
el PSP, llevamos a cabo la evaluacién del desempeno del algoritmo. Los
resultados obtenidos mostraron que nuestro algoritmo es capaz encontrar
soluciones de buena calidad distribuidas uniformemente sobre la frontera
eficiente.

Palabras clave: Optimizacién de portafolios, seleccién de portafolios,

optimizacién por forrajeo de bacterias, BFO, inteligencia de enajambre,
aprendizaje incremental.

pp. 141-156; rec. 2016-03-24; acc. 2016-05-16 141 Research in Computing Science 116 (2016)



Christian Leonardo Camacho-Villalén, Abel Garcia-Najera, Miguel Angel Gutiérrez-Andrade

Hybrid Bacterial Foraging Optimization Algorithm
for the Cardinality Constrained
Portfolio Selection Problem

Abstract. In this paper we tackle the optimal portfolio selection pro-
blem (PSP). Many research has been made around this subject mainly
in two ways, whether extending the Markowitz model by taking in-
to account real-world constraints (floor-ceiling, class and cardinality)
or introducing different risk measures like semivariance, value at risk,
absolute desviation, etc. Here, we present the preliminary results of a
new multiobjective heuristic based in the bacterial foraging optimiza-
tion (BFO) which integrates the population based incremental learning
(PBIL) approach. PBIL uses statistical information to guide the opti-
mization process in the bacteria population. Furthermore, to improve
the BFO heuristic we introduced a lineal decreasing function for the
chemotaxis steps size, bacterias reinitialization and random weighing in
the reproduction step. Our formulation include the cardinality and floor-
ceiling constraints, both are real-world constraints needed in most of
the stock markets. Based in the mean-variance model (first proposed by
Markowitz) we used the well-known efficient frontier formulation which
introduces a risk aversion parameter to weigh between risk and mean
return, leading into a single-objective formulation problem. Applying our
algorithm to solved the above mentioned model, we performed tests with
a standard dataset taken from the OR-Lib. The experimental results
shown our algorithm is able to find good-quality solutions uniformly
distributed over the real efficient frontier.

Keywords: Portfolio optimization, portfolio selection, bacterial foraging
optimization, BFO, swarm intelligence, population based incremental
learning

1. Introduccién

En 1952 Harry Markowitz hizo la mayor contribucién sobre el problema de la
seleccién de portafolios (PSP) con la publicacién del modelo de media-varianza
[1], también conocido como el modelo de Markowitz. Este modelo involucra dos
objetivos en conflicto, por un lado se busca maximizar la ganancia (media) y por
otro minimizar el riesgo (varianza), resultando en un problema de programacién
cuadritica (QP) de gran escala [2]. El modelo de media-varianza de Markowitz
es ampliamente utilizado, sin embargo, hace una serie de simplificaciones y
suposiciones irreales [3], entre las que estdn: 1) un mercado perfecto en donde
no hay impuestos, 2) no considera costos de transaccién, 3) la venta en corto
no estd permitida y 4) los activos se pueden dividir de manera infinita para
su comercializacién. Al extender el modelo original para incluir restricciones
practicas que son relevantes (esto es, hacerlo més realista), se vuelve més compli-
cado de resolver. Si se incluye en la formulacién del problema alguna restriccién
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que implique niimeros enteros (como la restriccién de cardinalidad o la de lotes
minimos), el problema se transforma de uno de programacién cuadrética (QP) a
uno de programacién entera mixta cuadrética (QMIP), que estd probado es de
tipo NP-dificil [4]. De igual manera, si hay por lo menos una restriccién de tipo
cuadrético, es necesario recurrir a técnicas de optimizacion alternativas.

El PSP se puede formular como un problema de optimizacién multiobjetivo,
en este tipo de problemas ya no se busca obtener una tnica solucién, sino un
conjunto de soluciones que representen el mejor compromiso entre todos los
objetivos del problema. Las técnicas de optimizacién multiobjetivo tienen la
habilidad de manejar de manera simultdnea un conjunto de soluciones llamada
poblacién. Al conjunto de soluciones eficientes de la poblacién se les llama
optimos de Pareto. Una caracteristica esencial que se busca en los problemas
multiobjetivo es lograr una distribucién uniforme de las soluciones eficientes
sobre el frente de Pareto.

Existen diversas técnicas matematicas y métodos analiticos para resolver el
problema de la seleccién de portafolios [5], sin embargo, la eficacia de estos
métodos es limitada al no considerar restricciones realistas a la formulacién
del problema. El andlisis utilizando en estas técnicas generalmente tiene que
“adaptar” el problema para que pueda ser resuelto. Al considerar un nimero
grande de activos en el problema, las técnicas analiticas se pueden ver rebasadas,
ademas de volverse muy complicadas de emplear con un nimero grande de
restricciones en el modelo o ser de tipo cuadratico. Por otro lado, las técnicas
metaheuristicas pueden hacer frente a estos inconvenientes y encontrar la fron-
tera eficiente con restricciones [6]. Dentro de las técnicas metaheuristicas estdn
el algoritmo de recocido simulado (SA) y bisqueda tabid (TS). También se han
empleado técnicas hibridas basadas en biisqueda local (LS) y el procedimiento de
programacién cuadratica (QP), los cuales han mostrado resultados comparables
o superiores a los soluciones matematicas y los métodos analiticos.

Muchos trabajos han utilizado algoritmos basado en poblaciones estocésticas,
dentro de éstos, los algoritmos genéticos (GA) han mostrado mejores resultados
que SA y TS [7]. Una técnica hibrida que utiliza un LS para encontrar el
nuamero 6ptimo de activos y después QP para determinar el peso de cada uno
en el portafolio mostré buenos resultados [9]. La optimizaciéon multiobjetivo
por colonia de hormigas (ACO) [8] se ha presentado como una metaheuristica
especialmente efectiva, los resultados obtenidos con esta técnica son comparables
a los que se obtienen con la optimizaciéon de Pareto por recocido simulado y el
algoritmo NSGA. El uso de un modelo hibrido de una red neuronal artificial
con el algoritmo de optimizacién por enjambre de particulas (PSO) mostré la
flexibilidad de las técnicas hibridas, asi como su superioridad en predecir el
desemperio del portafolio [6].

La optimizacién por forrajeo de bacterias (BFO) fue propuesta originalmente
por Passino [10] en 2002 y es parte de las técnicas de inteligencia de enjambre
(SI). Las bacterias en el algoritmo de BFO implementan un tipo de caminata
aleatoria influenciada para encontrar las mejores soluciones. El algoritmo sigue
la estrategia de forrajeo (alimentacién) de bacterias reales en tres aspectos:
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dirigirse hacia las regiones donde estan las mejores soluciones y permanecer ahi
mas tiempo, evadir las regiones con las peores soluciones y salir de las regiones
donde no se puedan mejorar las soluciones. Utilizando este comportamiento, el
algoritmo propuesto tiene la habilidad de exploracién y explotacién del espacio
de busqueda para encontrar la frontera eficiente. Por otro lado, PBIL utiliza la
idea evolutiva de una poblacién de individuos basada en informacién estadistica
recolectada durante el proceso evolutivo.

El algoritmo propuesto integra a BFO la técnica de PBIL, asi como algu-
nas mejoras al algoritmo de BFO que ayudan a una adecuada exploracién y
explotacién del espacio de busqueda.

El resto del documento estd estructurado de la siguiente manera. En la
Seccién 2 se describe el modelo de media-varianza y la formulacién de Frontera
Eficiente. En la Seccién 3 se describen los algoritmos de BFO y PBIL. En la
Seccién 4 se introduce el algoritmo propuesto y las mejoras. En la Seccién 5 se
discuten los resultados obtenidos por el algoritmo. Finalmente, en la Seccion 6
aparecen las conclusiones y el trabajo futuro.

2. El problema de seleccién de portafolios

2.1. Formulacion de Frontera Eficiente

El modelo cldsico de media-varianza de Markowitz [1] busca de manera
simultdnea la minimizacién del riesgo y la maximizacién del retorno esperado
considerando como restriccién que la suma de todos los activos debe ser igual a
uno. Una de las formulaciones mas utilizadas que emplean la formulacion clédsica
de media-varianza es la siguiente:

N N N
minimizar A [Z Z xia:jaij] —(1-=X [lerzl ,
i=1

i=1 j=1
N

sujeto a le =1,
i=1

0<z; <1, i=1,...,N.

El modelo integra en un solo objetivo el riesgo y el retorno. Es posible
encontrar diferentes valores para la funcién objetivo variando el retorno esperado
deseado R* = vazl x;r; . La forma més comun de hacerlo es introduciendo un
factor de aversién al riesgo A € [0,1]. Con este nuevo pardmetro A el modelo
puede ser descrito a través de una sola funcién objetivo.

Cuando A es cero, el modelo maximiza el retorno esperado del portafolio sin
considerar la varianza (riesgo). En cambio, cuando A es igual a uno, el modelo
minimiza el riesgo del portafolio sin tomar en cuenta el retorno esperado. La
sensibilidad del inversionista al riesgo se incrementa al incrementarse A. Para
diferentes valores de A se obtienen diferentes valores de la funcién objetivo. Si
se traza la interseccién entre el valor del retorno esperado y la varianza para los
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diferentes valores de A se obtiene una curva continua llamada frontera eficiente,
en donde cada punto de la frontera eficiente indica un valor éptimo.

Las dos restricciones realistas que maés frecuentemente se han utilizado para
el problema de optimizacién de portafolios de inversion son las siguientes:

i) Piso-techo: Imponen los limites inferiores y/o superiores (e , ) para el peso
de los activos en lugar de utilizar cero como minimo y uno como maximo. Por
lo tanto, un activo no puede representar menos o mas de cierta proporcion
del total del capital a invertir.

ii) Cardinalidad: Obligan a que los activos seleccionados en el portafolio respe-
ten ciertas restricciones. Existen dos versiones de esta restriccién. La primera
version (exacta) impone que el niimero de bonos seleccionados sea igual a un
valor K . La segunda versién (suave) imponen los limites inferior y superior
(Zr, Zy) para este valor.

La formulacién del problema de la seleccién de portafolios con restricciéon de
cardinalidad (CCPS) y piso-techo es la siguiente:

N N N
minimizar A [Z Z xixjaij] —(1-=2X) [Zwﬂ”i] )
i=1

i=1 j=1

N
sujeto a le =1,
i=1

N
E Zi:K,
i=1

€z <xy <0z, i=1,...,N,
2z €1[0,1], i=1,...,N.

donde la variable z; es de tipo binario y permite saber si el activo i estd presente
en la solucién. El problema que resuelve nuestro algoritmo de optimizacion es el
que se encuentra formulado en (2).

3. Algoritmos hibrido BFO-PBIL

3.1. BFO

El algoritmo original de optimizacién por forraje de bacterias (BFO) fue
propuesto por Kevin M. Passino [10] en 2002 y es uno de los métodos mds
recientes dentro del drea de inteligencia de enjambre (SI) para la optimizacién
de problemas continuos. El algoritmo imita el comportamiento de forrajeo que
llevan a cabo las bacterias de Escherichia coli (E. coli) presentes en el in-
testino humano. Las bacterias artificiales realizan tres actividades de forrajeo
bésicas: quimiotaxis, reproduccion y eliminacién-dispersién. En un movimiento
quimiotéctico, el enjambre de bacterias trata de moverse y permanecer en los
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entornos ricos en nutrientes, abandonar las regiones pobres en nutrientes rapi-
damente y permanecer alejadas de los lugares peligrosos.

Una bacteria lleva a cabo un movimiento quimiotactico en dos pasos: nado
y desplome. Las bacterias pueden hacer varios nados en una misma direccién
si la concentracién de nutrientes se incrementa a su alrededor. Una vez que la
bacteria detecta que los nutrientes a su alrededor disminuyen, ejecuta la accién
de desplome para cambiar rapidamente la direccién de la biisqueda. Los pasos de
nado y desplome se ejecutan de manera alternada, a través del nado las bacterias
permanecen por mayor tiempo en las regiones ricas en nutrientes y mediante el
desplome son capaces de salir rapidamente de las regiones poco atractivas. La
quimiotaxis puede ser vista como una estrategia bacteriana de optimizacién local,
cuyo comportamiento mévil se describe mediante la siguiente férmula:

O'(j + 1,k,1) = O'(j, k,1) + C(i) x D(j), (3)

donde ©(j, k,1) denota la posicién de la bacteria i en el paso quimiotdctico j,
el paso reproductivo k y el paso de eliminacién-dispersién I. C(i) es el tamaifio
del paso quimitdctico de la bacteria i, el vector @(j) se utiliza para definir la
direccién del movimiento aleatorio de un movimiento de desplome en el paso
quimiotéctico j.

Para producir nuevas soluciones, las bacterias realizan una serie de movi-
mientos quimiotacticos en los cuales se incrementa y decrementan el peso de
los activos presentes en el portafolio (a través de nado y desplome). Cada nueva
solucién es evaluada por el algoritmo, si la soluciéon nueva es mejor que la solucién
actual, esta ultima es reemplazada en el enjambre de bacterias. La ecuacién
quimiotéctica esta definida como sigue:

nITTy :xxz—}—C(j) x ADy(5), V7, (4)

donde nxzx;, son los nuevos valores obtenidos para la bacteria b, ¢ es el nimero
de la iteracién del paso quimiotdctico, C'(j) es una constante que representa el
tamano del movimiento quimiotdctico (controla la distancia del movimiento),
y ADy(j) es un numero aleatorio en el intervalo [—1,1] que denota que la
magnitud del cambio en la direccién en un paso de desplome. Tanto el nado
como el desplome utilizan constantes para indicar el tamafo del paso, Cy(7)
indica el valor de C(j) para el desplome y C,(j) el valor para el nado. Un
paso quimiotactico incluye un desplome y nimero de nados, el algoritmo incluye
un mecanismo de autorevisiéon que implementa cada bacteria para controlar la
ocurrencia de estos pasos.

Después de ejecutar una serie de movimientos quimiotacticos las bacterias
intentaran reproducirse para mejorar las probabilidades de supervivencia. Cada
una de las bacterias mas fuertes se reproduce dividiéndose asexualmente en
dos bacterias, las bacteria recién creada se ubicaran cerca del padre. Al mismo
tiempo, las bacterias mas débiles mueren dejando el nimero de bacterias en la
poblacién constante (este proceso es similar a la seleccién en los GA).

Finalmente, debido a cambios repentinos o graduales en el entorno local,
el evento de eliminacién puede suceder de tal manera que un subconjunto del
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enjambre de bacterias sea eliminado o forzado a moverse a otro lugar. Si una
bacteria es eliminada, una nueva sera generada y colocada de manera aleatoria en
el espacio de busqueda (esta operacién es similar a la mutacién en los GA). El
proceso de dispersion se encarga de cambiar de lugar las bacterias existentes
a una mejor region. Aunque la probabilidad de que ocurran los eventos de
eliminacién-dispersién es baja, después de un periodo largo de tiempo, este
proceso incrementa la diversidad de las soluciones y mejora la busqueda local
(evitando quedar atrapado en minimos locales).

3.2. PBIL

PBIL estd basado en la idea evolutiva de una poblacién de individuos basada
en informacién estadistica recolectada durante el proceso evolutivo. Asumiendo
que no hay dependencia entre las variables (esto es, la seleccién de los activos son
eventos mutuamente excluyentes), PBIL utiliza un vector de probabilidad para
representar la distribucién de todos los individuos. El vector de probabilidad
adquiere aprendizaje hacia el vector que representa la mejor solucién y se utiliza
para generar la siguiente generacion de individuos.

3.3. Mejoras al algoritmo BFO

Existen estudios recientes que buscan mejorar algunas caracteristicas del
algoritmo de BFO, con respecto a nuestra técnica de optimizacion vale la pena
mencionar los siguientes trabajos. En [11] los autores agregaron un mecanismo
de comunicacién que emplea la férmula de actualizacién de movimiento de PSO
(Gbest), de esta manera las bacterias son guiadas hacia la mejor solucién en
cada iteracién. Esta mejora estd basada en el hecho de que otras técnicas de
optimizacién (como la evolucién diferencial (DE) y PSO) que hacen uso de la
comunicacion para aprender de las demés particulas a su alrededor, han mostra-
do buenos resultados y un mejora significativa en el desempeno del algoritmo.

Otra propuesta importante aparece en [12], donde los autores utilizaron
una funcién decreciente linealmente para definir el tamano de los pasos qui-
miotacticos hasta un valor fijo. De esta manera, las bacterias hacen cambios
grandes al inicio del proceso de optimizacion y progresivamente se vuelven mas
pequenos. Esta mejora también tiene su justificacién en el algoritmo de PSO y los
coeficientes de aceleracién utilizados para actualizar la posicién de una particula.
Al igual que la técnica propuesta en [12], los valores disminuyen gradualmente
de forma lineal. La férmula propuesta por los autores para calcular el tamano
de los pasos quimitacticos es basicamente la misma que la de PSO.

Las dos técnicas anteriores ofrecen al algoritmo BFO original una mejoria
notable en los resultados reportados por los autores. Respecto a la primera ([11]),
en nuestro algoritmo BFO-PBIL mejorado la técnica de PBII permite hacer uso
de la informacién de las mejores soluciones de una manera muy eficiente sin
necesidad de introducir calculos adicionales para cada una de las bacterias. Es
decir, después de un proceso quimiotactico se identifica a la mejor y peor solucién
en la poblacién, con esta informacion se actualiza el vector de probabilidad y se
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completa la poblaciéon de bacterias para el siguiente ciclo de optimizacién por
quimiotaxis.

Respecto a la segunda técnica ([12]), en el algoritmo original de BFO el
tamano de los movimiento quimiotacticos de nado y desplome es constante
durante toda la ejecucion del algoritmo, sin embargo, se ha visto que si el tamano
es demasiado grande las bacterias pueden fallar en encontrar al éptimo global
realizando numerosos nados. Por otro lado, si el tamano del movimiento es muy
pequeno es posible que a las bacterias les tome mucho tiempo encontrar el ptimo
global. En nuestro algoritmo BFO-PBIL mejorado utilizamos este enfoque e
implementamos una cantidad decreciente para el tamano de la constante de
desplome (Cy(j)) segun [12].

3.4. Algoritmo BFO-PBIL mejorado
El algoritmo de optimizacién hibrido propuesto BFO-PBIL mejorado esta

inspirado principalmente en tres trabajos importantes y recientes [13], [16] [14].
Definiciones para el algoritmo BFO-PBIL mejorado:

A = Factor de aversion al riesgo, Guwort = La bacteria con el peor valor
Cq,,.. = Valor maximo para el de aptitud,

tamano del desplome, Probgp = Probabilidad de

Cyq,,;, = Valor minimo para el tamano eliminacién-dispersién de un activo,
del desplome, Capital = Capital disponible para
Np = Numero de bacterias en la invertir,

poblacién, € = Limite inferior (restriccién de

N = Ntumero de activos disponible, piso-techo),

v = Vector de probabilidad (PBIL), 0 = Limite superior (restriccién
EDjpq. = Nimero de movimientos de  piso-techo),

eliminacién dispersion, K = Numero de activos en el

R4 = Numero de movimientos portafolio (restriccién cardinalidad),
reproductivos, LR = Porcentaje de aprendizaje
Qmar = Nimero de movimientos positivo,

quimiotacticos, NEG_LR = Porcentaje de aprendiza
Gpest = La bacteria con mejor valor negativo.

de aptitud,

Utilizamos el enfoque propuesto inicialmente por [7] dividiendo A en 50 partes
iguales. El valor del factor de aversion al riesgo A en la iteracién del algoritmo j
se calcula con:

AN=0U—-1/49 j=1,..,50. (5)

Tamano de desplome decreciente: La funcién decreciente linealmente para
el tamano de la constante de desplome se determina con base en un valor inicial
méximo (Cy,,..) v un valor final minimo (Cy,, ), $i Qmaz €s el nimero maximo
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Algoritmo 1 BFO-PBIL mejorado

1: Inicializa vector de probabilidad incremental en 0.5

2: Inicializa poblacién aleatoria inicial

3: para Neg < 1 to EDp e hacer

4 para Nycp, < 1 to Rp,q, hacer

5: para Ngyim < 1 to Qma. hacer

6: para b < Np/2) to Np hacer

7 Realiza movimientos de desplome y nado {4}
8

fin para
9: fin para
10: Elimina la mitad de la poblacién segin f(b);
11: Actualiza el vector v con (Grest) y (Gwort) {Ecs:78}
12: Genera nueva bacteria b {Segun el algoritmo:2}

13:  fin para
14: para b < 1 to Np hacer

15: si rand[0,1] < Probgp entonces

16: Elimina el Activo de la bacteria

17: Selecciona un activo no incluido previamente
18: fin si

19:  fin para

20: fin para

de pasos quimiotacticos y Quc¢ €l nimero de la iteracién actual, para el paso
quimiotéctico j el tamafio de la constante de desplome Cy(j) estd dado por:

+ Qmaa: - Qact %

min Q
max

Ca(j) = Ca (Capar — Capiy)- (6)

Vector PBIL: El algoritmo que proponemos utiliza el enfoque de [16] para
actualizar el vector de probabilidad (v). La actualizacién se realiza de acuerdo a
un porcentaje de aprendizaje que puede ser positivo (LR) o negativo (NEG_LR).
El porcentaje utilizado no solo controla la velocidad a la que el vector cambia
para parecerse a la mejor solucién, sino también la cantidad del espacio de
busqueda que sera explorado. El uso de aprendizaje positivo y negativo tiene
como objetivo aumentar la probabilidad de incluir los activo que contribuye a
generar una buena solucién y alejarse de los que no lo hacen.

v; = v; X (1 — LR) + s x LR, (7)
Ghpest

donde s; es una variable binaria que permite saber si el activo i esta presente

Ghrest

i

en la mejor solucion Gpeg;. Si ademas sucede que el activo ¢ esta presente en s
y 10 1o estd en la peor solucién (s&»7*) entonces:

v; = v; X (1 = NEG_LR) + st x NEG_LR. (8)

En [16] los autores utilizaron el enfoque de mutacién parcialmente guiada
(PGM), en el cual en cada iteracién del proceso evolutivo, cada dimensién del
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vector de probabilidad se muta con una cierta probabilidad M P. Si el activo
1 es seleccionado se da igual oportunidad de mutarlo segin un porcentaje de
mutacién (MR) o con el valor de la mejor solucién st En nuestro algoritmo
decidimos utilizar el vector PBIL tnicamente para guiar la seleccion de los
activos que van a integrar las nuevas soluciones durante el proceso reproductivo

como aparece en el Algoritmo 2.

Algoritmo 2 Reproduccién con vector de probabilidad

1: parai < 1 to N hacer
2:  si rand[0,1] < 0.5 y v; > 0.5 entonces

3 b; = rand|0, 1] * Capital

4 sino

5 si bp; > 0 entonces

6: b; = rand|0, 1] * Capital

7 fin si

8 fin si

9:  Repara la bacteria b {Seccién:3.5}
10: fin para

Reproduccién con pesos aleatorios: Después de un proceso quimiotactico
viene un proceso de reproduccién. En el algoritmo original de BFO cada bacteria
se dividen asexualmente haciendo una copia idéntica de si misma, nosotros
utilizamos un esquema de reproduccién con el vector de probabilidad (v) para
generar la mitad de la poblacién faltante. El mecanismo de reproduccién da
igual oportunidad de seleccionar un activo presente en la bacteria padre o en
el vector (v), el activo debe tener un peso mayor en v a 0.5 6 un peso mayor
a 0 en la bacteria padre, si no se cumple alguno de estos criterios el activo
se selecciona aleatoriamente cuando la bacteria es reparada. El peso asignado
a los activos en las nuevas bacterias se distribuye aleatoriamente. Las nuevas
bacterias estaran integradas por los activos de mayor calidad quedando ubicadas
en regiones prometedoras del espacio de bisqueda.

Reinicializacién aleatoria: Otra mejora incluida en nuestro algoritmo es
la reinicializacién de las bacterias después de un proceso quimiotictico. Cada
bacteria se evalia para saber si logré modificar su valor de aptitud de manera
significativa (con una diferencia de 107%). La idea es identificar a las bacterias
que pueden estar atrapadas en un 6ptimo local. Con el objetivo de obtener
una adecuada relacién entre la exploracion y explotacion, si al llegar al ntimero
maximo de movimientos quimiotacticos durante un proceso de quimotaxis la
bacteria no cambié de posicién se reinicializa a una posicién nueva aleatoria.
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Algoritmo 3 Restriccion de cardinalidad

1: para b+ 1 to Np hacer
2:  Ordena b segin f(b)

3 si |b| > K entonces

4: repetir

5: Elimina el activo de menor peso
6: hasta |b| =K

7:  fin si

8  si |b| < K entonces

9: repetir

10: Agrega un activo aleatoriamente
11: hasta ’b| =K

12:  fin si

13: fin para

3.5. Manejo de restricciones

Para cumplir con las restricciones de presupuesto, cardinalidad y piso-techo
implementamos una proceso de reparacién que evaliia y corrige cada bacteria.
Primero se revisa que la cardinalidad de la solucién sea igual a K segun se
expresa en el Algoritmo (3).

Posteriormente, una funcién disminuye hasta § el peso de los activo que
exceden el limite superior y aumenta hasta € los que se encuentran por debajo
de este valor.

= {5, si x; >0 )

€, si x; <e.

Finalmente, una funcién de normalizacién de pesos es utilizada para cumplir
con la restriccién de capital. Esta funcién hace uso de un acumulador de capital
excedente o sobrante en caso de que no sea posible decrementar o incrementar el
peso de un activo sin violar la restriccién de piso-techo. Después de la normaliza-
cién se asigna el capital sobrante o faltante a los activos que pueden absorberlo.
En la ecuacién (10) el pardmetro Capital representa el capital disponible por el
inversionista, nx; es el nuevo peso asignado al activo.

PORES

i, si nx; <e 6 nx;>0.

nr; =

Capital x < Zi ), si e<nz; <4 (10)

4. Experimentacion y resultados

4.1. Conjunto de datos

Para probar el desempeno del algoritmo utilizamos un conjunto de datos
estdndar propuesto inicialmente en [7]. Este conjunto de datos ha sido am-
pliamente utilizado y es reconocido como un marco de comparacién para la
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evaluacién de algoritmos de optimizacién. Los archivos estdn disponibles en [15]
y cada uno estd conformado por el nimero de activos, el retorno estimado y
la varianza de cada activo, y el coeficiente de correlacion para cada pareja de
activos i,j. Los activos incluidos en los archivos corresponde a los precios de
cierre de cinco indices bursétiles: Hang Seng en Hong Kong (31 activos), DAX
100 en Alemania (85 activos), FTSE 100 en Reino Unido (89 acciones), S&P 100
en EE.UU. (98 activos) y Nikkei 225 en Japén (225 activos). Finalmente, para
cada archivo de datos los autores proveen los puntos que conforman la frontera
eficiente real.

4.2. Configuracién del algoritmo

Los parametros de configuracién del algoritmo se establecieron en Max) =
50, los valores méaximos y minimos para los pasos quimiotdcticos Cy,,,. = 0.01
y C4q,,.. = 0.005, el tamano de poblacién Np = 30, el nimero de pasos de
eliminacién dispersién M AXgjim—pisp = 2, reproductivos M AX peproa = 20, y
una probabilidad de eliminacién dispersiéon Probgp = 0.25. El niimero de pasos
quimitécticos se fijo en M AXquim = 30, con un Max,edes = 2 después de un
desplome. El Capital se fij6é en 500,000 con un limite inferior ¢ = 0.01 y superior
6 = 1 para la restriccién de piso-techo, para la de cardinalidad el valor de K = 10
segun el enfoque de [7]. La velocidad de aprendizaje positivo fue LR = 0.1 y del
negativo NEG_LR = 0.075.

4.3. Resultados

Utilizamos el método de evaluacién propuesto por [7] que mide la porcentaje
de desviacién horizontal y verticalmente de cada punto encontrado no dominado
con la frontera eficiente real. Los resultados incluyen las siguientes medidas
de desempeno: la media del porcentaje de desviacion (MPD), la mediana del
porcentaje de desviacién (MedPD), el nimero de puntos no dominados y el
tiempo total expresado en segundo. Se utiliz6 la misma configuraciéon para cada
conjunto de datos con los que se probd el algoritmo (Seccién 4.2). Los resultados
mostrados en la Tabla 1 son el promedio de veinte ejecuciones del algoritmo para
los conjuntos de datos de 31, 85 y 89 activos resolviendo el PSP con restricciones
de cardinalidad y piso-techo. En la Tabla 2 aparecen los mejores resultados
obtenidos para el PSP sin restricciones.

En la Tabla 1 se presenta la comparacién de BFO-PBIL contra PBILDE [16]
que utiliza la técnica de evolucién diferencial (DE) y tres heurfsticas propuestas
en [7] que incluyen un algoritmo genético (GA), buisqueda tabd (TS) y recoci-
do simulado (SA). En la Figura 1 se muestra la frontera eficiente encontrada
por nuestro algoritmo BFO-PBIL mejorado y la frontera eficiente real resuelta
mediante programacién cuadrdtica (QP). Los resultados que hemos obtenido
hasta el momento para el PSP con restricciones son pobres comparados con las
otras soluciones, creemos que esto es debido a una configuracién deficiente en los
parametros del algoritmo. La razén por la que consideramos estos tltimo, es que
en las pruebas realizadas para el PSP sin restricciones el algoritmo mostré un
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Tabla 1: Comparativa del desempeno para el PSP con restricciones
N Medida BFO-PBIL  PBIL-DE Chang-GA Chang-TS Chang-SA

Puntos 276 6367 1317 1268 1003

MPD(%) 4.3012789938 0.6196 0.9457  0.9908 0.9892

31 MedPD( %) 4.4158656188 0.4712 1.1819 1.1992 1.2082
Tiempo 759 113 172 74 79
Puntos 151 3378 1270 1467 1135
85 MPD(%) 14.3790364757 1.5433 1.9515 2.5383 2.4675
MedPD( %) 9.9511868431 1.0986 2.1262  3.0635 2.4299
Tiempo 1406 1358 544 199 210
Puntos 203 2957 1482 1301 1183
39 MPD(%) 7.9960532075 0.8234 0.8784 1.3908 0.7137

MedPD(%) 7.2076477735 0.5134 0.5938  0.6361 1.1341
Tiempo 1533 1496 573 246 215

Tabla 2: Comparativa del desempeno para el PSP sin restricciones
N Medida  BFO-PBIL PBIL-DE Chang-GA Chang-TS Chang-SA

MPD(%) 0.510777 0.0002 0.0202 0.8973 0.1129

MedPD( %) 0.000004 0.000002 1.1819 1.1992 1.2082

31 Tiempo 223 109 621 469 476
MPD(%)  0.74099 0.0052 0.0136  3.5645 0.0394
85 MedPD( %) 0.00001 0.0000211 0.0123 2.7816 0.0033

Tiempo 905 1445 10332 9546 9412

comportamiento similar con las configuraciones que dieron un peor desemperno en
las medidas de cantidad de puntos y el MPD. Para el problema sin restricciones,
al probar diferentes configuraciones logramos identificar los mejores valores para
los pardmetros de configuracion, sin embargo, hasta el momento atin no hemos
realizado estas misma pruebas para el PSP con restricciones.

Para el problema formulado sin restricciones nuestro algoritmo produce solu-
ciones de buena calidad que son competitivas con las heuristicas contra las que
comparé el desempeno del algoritmo. Los resultado obtenidos para el PSP sin
restricciones se presentan en la Tabla 2.

Establecimos la comparacion de nuestro algoritmo BFO-PBIL mejorado con-
tra PBILDE [16] y tres heuristicas propuestas en [7]. En [13] los autores emplea-
ron medidas de desempeno diferentes por lo que no fue posible establecer una
comparacion con esta heuristica. Con el objetivo de mostrar las mejoras que
ofrece nuestra solucién comparada con el algoritmo de BFO [13], se presenta en
la Figura 2 las fronteras eficientes encontradas por las dos técnicas para el PSP
sin restricciones. Como es posible observar, las mejoras introducidas al algoritmo
permiten encontrar buenas soluciones ubicadas mas cerca a la frontera eficiente
real para los portafolios que ofrecen menor riesgo y menor retorno. Ademas, los
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Fig. 1: BFO-PBIL mejorado para el problema (2). Conjunto de datos: 31 activos

portafolios encontrados por BFO-PBIL mejorado se aprecian mejor distribuidos
sobre la frontera eficiente. Por otro lado, los dos algoritmos pudieron encontrar
los mejores portafolios ubicados en el drea de mayor riesgo y mayor retorno,
para los cuales se observa una buena distribucion sobre esta parte de la frontera
eficiente.

5. Trabajo futuro

Los resultados aqui presentados son parte de un trabajo mas amplio que
aun se encuentra en curso. En dicho trabajo estamos analizando el algoritmo
aqui propuesto con diferentes formulaciones del PSP y diferentes restricciones
realistas que pocas veces son consideradas. En lo que respecta al algoritmo BFO-
PBIL, es necesario probar los pardametros de configuraciéon con distintos valores
para el tamano de la poblacion Np y el ntimero de iteraciones de los pasos de
eliminacién-dispersién (M AX giim—pisp) y reproductivos (M AX reprod). Hemos
visto que al utilizar el enfoque de PBIL es necesario aumentar el niimero de pasos
reproductivos para dar tiempo al vector de obtener un aprendizaje significativo e
incluirlo en las nuevas bacterias para llegar a buenos resultados. En este trabajo
mostramos el potencial que tiene el algoritmo hibrido BFO-PBIL mejorado
con una configuracién estandar, sin embargo, es necesario realizar pruebas con
conjuntos de datos més grandes, nuestro objetivo es proponer un algoritmo que
sea robusto bajo un niimero grande de instancias como es el caso de los mercados
bursatiles.
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Fig.2: Comparativa de BFO y BFO-PBIL mejorado para el problema (1).
Conjunto de datos: 31 activos

6. Conclusiones

El algoritmo BFO es una de las heuristicas mas novedosas en el area de Inte-
ligencia de Enjambre. La técnica ha demostrado un gran potencial para resolver
problemas de optimizacion en diferentes areas y recientemente se ha empezado
a utilizar para resolver el problema de la optimizaciéon de portafolios. En este
trabajo hemos modificado el algoritmo original de BFO propuesto por Passino
para mejorar algunas de las limitaciones que presentaba. Al incluir mejoras
como una funcién lineal decreciente para el tamano de los pasos quimiotécticos,
reinicializacién de las bacterias y asignacion de pesos aleatorios durante el fase de
reproduccién hemos visto una mejora significativa en el desempeno del algoritmo.
Ademas, hemos integrado y adaptado la técnica de aprendizaje incremental PBIL
a BFO de manera exitosa agregando un componente que guia a las bacterias
hacia buenas regiones con una adecuada exploracién y explotacién del espacio
de bisqueda. Los resultados preliminares que hemos obtenidos hasta el momento
mostraron que nuestro algoritmo es capaz encontrar soluciones de muy buena
calidad que son competitivas con otros algoritmos de optimizacion.
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Resumen. En este articulo se muestran los resultados experimentales de la
integracion sinérgica con: un sistema mecéanico, un microcontrolador y una
interface con el software EMC2 para aplicaciones de maquinas de control
numérico (CNC). La contribucién que se muestra en el presente trabajo, es el
resultado experimental del disefio y programacion de un controlador P1 difuso de
ganancias programables para el posicionamiento lineal de un sistema
mecatrdnico. La estrategia de disefio del controlador difuso es de 2-entradas y 2-
salidas, el error y la derivada del error y las ganancias proporcional e integral,
respectivamente. Se definieron 5 funciones de pertenencia del tipo gaussiana para
fusificar el error y su derivada; se utiliza el conectivo AND en la premisa de las
reglas difusas, para inferir el grado de disparo de cada regla difusa se codifico el
operador producto (T-norm), el método del centroide es el mecanismo de
defusificacion. La estructura de la base de reglas son del tipoTakagi-Sugeno con
los consecuentes de orden cero. Los resultados experimentales del control de
posicién en lazo cerrado, indican la viabilidad y efectividad de esta variante del
controlador PI con ganancias programables para posicionamiento lineal de este
tipo de servomecanismos. Este trabajo presenta los resultados experimentales
comparativos, usando la regla clésica de sintonizacion de Ziegler-Nichols y el
Controlador PI difuso de ganancias programables, para un tipo de sistema de
posicionamiento, que es ampliamente utilizado en aplicaciones industriales.

Palabras clave: Controlador PI difuso, control de posicion, maquinas
herramientas.

Fuzzy Gain Scheduling Pl Controller for Mechatronic
Angle-Linear Positioning System

Abstract. In this paper we shows the experimental results using a microcontroller
and hardware integration with the EMC2 software, using the Fuzzy Gain
Scheduling PI Controller in a mechatronic prototype. The structure of the fuzzy
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controller is composed by two-inputs and two-outputs, is a TITO system. The
error control feedback and their derivative are the inputs, while the proportional
and integral gains are the fuzzy controller outputs. Was defined five Gaussian
membership functions for the fuzzy sets by each input, the product fuzzy logic
operator (AND connective) and the centroid defuzzifier was used to infer the
gains outputs. The structure of fuzzy rule base are type Sugeno, zero-order. The
experimental result in closed-loop shows the viability end effectiveness of the
position fuzzy controller strategy. To verify the robustness of this controller
structure, two different experiments was making: undisturbed and disturbance
both in closed-loop. This work presents comparative experimental results, using
the Classical tune rule of Ziegler-Nichols and the Fuzzy Gain Scheduling Pl
Controller, for a mechatronic system widely used in various industries
applications.

Keywords: Fuzzy gain scheduling, Pl controller, position control, machine tools.

1. Introduccion

El controlador PID es el més utilizado para controlar procesos industriales porque
este tiene una simple estructura y un desempefio robusto. El disefio de este controlador
solo necesita tres parametros el proporcional, integral y derivativo, el controlador PID
puede ser sintonizado usando la técnica bien conocida de Ziegler-Nichols [2]. Existen
métodos alternativos para sintonizar las ganancias del PID que tienen estructuras
similares a los controladores clasicos PID, donde las ganancias son adaptadas en linea
basadas en auto-sintonizacion de redes artificiales wavenet para la estimacién de
parametros [9]. Otra técnica muy utilizada es el control difuso (CD), con descripciones
linguisticas basadas en la experiencia de un experto humano, que se conoce como
controlador del tipo Mamdani. Un trabajo de investigacion que inspiré la presente
propuesta, en donde se ilustra la filosofia y ejemplos para el disefio del controlador
difuso PID de ganancias programables, se puede ver en [1].

En 1974 Mamdani fue uno de los pioneros [3], usando reglas de composicion para
inferencia que fueron propuestas por Zadeh [4], para controlar plantas no lineales. Un
afio después, Mamdani y Assilian desarrollaron el primer CLD, como se muestra en
[5], este fue implementado satisfactoriamente para controlar un laboratorio tipo planta
motriz de vapor. En un sentido estricto, el primer controlador difuso mostrado en [5]
fue equivalente a un sistema difuso de 2 entradas PI, donde el error y la derivada del
error, son usadas como entradas para el mecanismo de inferencia [6]. Takagi-Sugeno
(TS) proponen una estructura de controladores difusos con los consecuentes en forma
de polinomios [7], esta fue una propuesta que tendié un puente para el estudio y
desarrollo de la légica difusa integrando las técnicas de modelado y control clésico,
moderno, adaptable y técnicas con descripcion diferencial, donde los consecuentes de
cada regla difusa estan representados con estructuras matematicas lineales o no lineales.
Los controladores PID con diferentes configuraciones tipo TS se muestran con un
andlisis de estabilidad [8]. En la Gltimas tres décadas, en el campo de la aplicacion de
los controladores difusos, obtuvieron prestigio incluyendo aplicaciones: industriales,
automotrices, aeroespaciales, médicas, agricultura de precisién, por citar algunas.
Trabajos de investigacion tedrica en este sentido han aportado el soporte cientifico para
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el disefio y desarrollo de controladores difusos, en donde se considera el estudio y
analisis de estabilidad, como se ilustra en [15].

En el presente trabajo, la estructura del PI difuso de ganancias programables usa
consecuentes lineales de orden cero (Singleton). Asi, se muestran los resultados de
aplicar el algoritmo de control PI difuso de ganancias programables, embebido en un
microcontrolador, para controlar la posicion angular-lineal de un sistema mecatronico.
Este articulo estd organizado de la siguiente manera: en la Seccidn 2 se describe la
estructura del Controlador P1 Difuso de Ganancias Programables, la Seccion 3 presenta
los componentes de la Plataforma de Experimentacidn, la Seccion 4 describe la Interfaz
Hombre-Méaquina del Sistema Mecatrénico, la Seccion se 5 muestra el Disefio del
controlador y los Resultados Experimentales. Las Conclusiones estan incluidas en la
Seccibn 6.

2. Controlador PI difuso de ganancias programables

En este trabajo se propone un Controlador Pl Difuso de Ganancias Programables
(CPIDGP), para controlar la posicion Angular y en consecuencia el avance Lineal de
un sistema mecatrénico, el bloque difuso consta de 2-entradas y 2-salidas, como se
ilustra en la Fig. 1, las entradas son el error e y su derivada respecto del tiempo é, las
2 salidas son las ganancias proporcional Kpmf e integral K,-Dif, ambas ganancias

defusificadas se introducen al controlador Pl clasico, de donde se obtiene la variable
manipulada u, es decir la salida cambia cada instante dentro del ciclo de control.

K

. Ppif
Y €
i du/dt

Referencia K

Derivador Controlador de inif

Légica Difusa
u
Controlador PI > Planta

Clésico

Fig.1. Sistema de Control tipo Pl con Difuso de Ganancias Programables

1 N NC C CcP P

0.8

0.6

0.4

0.2

-1 -0.5 o 0.5 1

Fig. 2. 5 conjuntos difusas tipo Gaussianas para e y é, normalizadas
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Las variables linglisticas e y ¢é, son definidas por 5 conjuntos difusos del tipo
Gaussianas, mostradas en la Fig. 2, paraestas Y.5_, u;(e) = 1, ¥3_, u;(e) = 1, donde
u;(e) y u;(é) son valores de las funciones de pertenencia en el instante dentro del ciclo
de control.

Tabla 1. Reglas difusas de sintonizacién para las ganancias Kpmf y Kimf

Conjuntos difusos Salidas Singleton

error derivada del error ganancias difusas
e é Kpmf KiDif
N N 1.00 1.00
N NC 1.50 1.50
N C 2.00 2.00
N CcpP 2.50 2.10
N P 3.00 2.20
NC N 3.25 2.30
NC NC 3.50 2.40
NC C 3.75 2.50
NC CcpP 4.00 2.60
NC C 4.25 2.70
C N 4.50 2.80
C NC 4.75 2.90
C C 5.00 3.00
C Ccp 4.75 2.90
C C 4.50 2.80
CP N 4.25 2.70
CcpP NC 4.00 2.60
CP C 3.75 2.50
CcpP Ccp 3.50 2.40
CP C 3.25 2.30
P N 3.00 2.20
P NC 2.50 2.10
P C 2.00 2.00
P Ccp 1.50 1.50
P C 1.00 1.00

El controlador difuso fue disefiado para calcular las salida K, .. y K;,,. en cada
if Dif

ciclo de control. La base de conocimiento estd compuesta por 25 reglas difusas, para
los cinco conjuntos difusos, para las entradas del error y su derivada, normalmente son
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las posibles combinaciones. En la Tabla 1 se muestra la base de reglas, que fue
implementada en este trabajo.

Fig. 3. Superficie de control de las salidas KPDif y Kimf del controlador difuso

La estructura de reglas difusas de CPIDGP se muestra en (1), método fusificacion,
defusificacion y denormalizacion. La base de reglas difusas es:

R;:Sie es Ajand € es B; Entonces KpDifj =a;y Kimfj = b;, (1)

donde A4; y B; son los conjuntos difusos dados por el disefiador, KpDiij KiDifj son

las ganancias proporcional e integral para j = 1, 2, ..., n, donde n son las 25 reglas, a;
y b; son los consecuentes con los valores de la Tabla I.
La ecuacidn (2) mecanismo de inferencia tipo producto:

B = (e - ue)- 2
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Fig. 4. Diagrama de flujo del controlador P1 Difuso de Ganancias Programables

Defusificacion de Kpm_fy Kimf son las ecuaciones (3) y (4):

?=1 B]'Kpmf.
Kopis = n—]' 3
if "B ©)
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n
j=1 BjKiDifj
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Fig.5. Componentes del sistema mecatronico

El célculo de cada ganancia, se realiza por medio de las ecuaciones (5) y (6):

Ky = Kppip * Kpz-n» ®)
Ki = Kip,, * Kiz—n, (6)

donde K,,_y Y Kiz_y son ganancias calculadas a partir de la respuesta del sistema
usando el método de sintonizacion de Ziegler—Nichols, en este caso, es necesario para
obtener la respuesta al escaldon del sistema mecatronico de posicionamiento, la
respuesta es de un sistema de primer orden con retardo en el transporte. Esta base de
conocimiento es esencial en este articulo para el modelado e identificacion del sistema.
En este trabajo usamos por conveniencia las ecuaciones de transformacion lineal (7) y
(8) para normalizar e y é entre -1y 1:

€ — €
e = min . (7)

€max — €min
g =S Cmin 8)
€max — €min
La Fig. 3 muestra la superficie de control no lineal para las ganancias proporcional
e integral difusas. En la Fig. 4 se muestra un diagrama de flujo del procedimiento que
se ejecuta dentro del microcontrolador al compilar y ejecutar el CPIDGP.
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3. Plataforma de experimentacion

La Fig. 5 ilustra el prototipo donde fueron realizados los experimentos para verificar
el desempefio del algoritmo CPIDGP propuesto en este articulo. La Tabla 2 contiene
los nombres de los componentes que integran el sistema mecatrénico de
posicionamiento Angular-Lineal.

Tabla 2. Componentes del sistema mecatrénico

Sensor de posicion tipo encoder de 256 : :
1) puplsos por rgvolucién @) Deslizador lineal
(2A, 2B) Fuente de a:;mgg&g:)oagara sistema ®) Caja de tuerca

@) Sistema embebido de control basado en ©) Acoplamiento del Motor(10)

microcontrolador Microchip con el husillo (6)

. Motor de Corriente Directa
Puente H MOSFET, con sistema de .
4 ventilacion por aire (10) de Iméan Permanente
(PMDCM)
Fuente de alimentacion de

(5) Sistema suspension rigida (baleros) (11A, 11B) potencia, para (4) que

controla a (10)

Husillo roscado,¢ = 12.7mm,
(6) Resolucion lineal 1.958mm =
1 revolucién

4.  Interfaz hombre-maquina del sistema mecatrénico

El software Enhanced Machine Controller (EMC2) es mucho méas que un simple
programa de fresadora de Control Numérico Computarizado (CNC). Puede controlar
maquinas-herramientas, robots u otros dispositivos automatizados. Se puede interactuar
para controlar servomotores, motores paso a paso (stepper), relevadores y otros
dispositivos relacionados con las maquinas herramientas. Hay cuatro componentes
principales en el software EMC2: un controlador de movimiento, un controlador de
Entradas/Salidas discretas, un ejecutor de tareas para coordinar las interfaces gréaficas
de usuario. Ademas hay una capa llamada HAL (Hardware Abstraction Layer), que
permite la configuracién de EMC2 sin la necesidad de compilar. La Fig. 6 es un
diagrama de bloques que muestra la integracion del sistema mecatrénico con la
computadora y Linux como sistema operativo, donde se puede programar una
trayectoria de posicion por medio de Codigo G, para controlar el motor de corriente
continua, la referencia de posicion mediante el envio de sefiales a través del puerto
paralelo. Normalmente, los actuadores son motores paso a paso que operan en lazo
abierto, la contribucién en el presente trabajo es el manejo de las operaciones de avance
mecénico con un servomecanismo en lazo cerrado con un controlador del tipo difuso,
la EMC2 también puede ejecutar a través de tarjetas de interfaz de servomotores o por
medio de un puerto paralelo extendido para conectar con los tableros de control externo
[10]. Una de las contribuciones de este desarrollo tecnoldgico es el control de posicion
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para maquinas-herramientas y se sometié a prueba el algoritmo embebido en el
microcontrolador integrado: el Controlador PI Difuso de Ganancia Programable; el uso
de la base de conocimientos mediante el método de sintonizacion a la respuesta al
escalén de Ziegler-Nichols, para identificar los parametros del Motor de Corriente
Directa de Iman Permanente (MCDIP).

Fuente de
Alimentacion

Computadora con Linux y
el Software EMIC2

Paso/Direccion

Sistema MCDIP

Embebido

Fig.6. Interfaz Hombre-Maquina con el software EMC2

En este trabajo para la Interfaz Hombre-Maquina (HMI) se utilizo la EMC2, un pin
del puerto paralelo con el fin de impulsar el sentido de giro y otro pin se utiliza para
asignar la referencia, usando s6lo 2 pines del puerto paralelo, por lo tanto puede
controlar un sistema embebido, que consiste en el microcontrolador PIC18F4550 de
Microchip, en el que se programo el algoritmo CPIDGP.

5.  Resultados experimentales

Esta seccidn presenta la principal contribucion de este articulo; la identificacién de
la planta fue realizada y esta descrita en [11]. Aqui, se desarrollan nuevos experimentos
en la misma plataforma, donde la simulacion numérica en lazo abierto de la funcion de
transferencia en lazo abierto, se hace por medio del software MATLAB, posteriormente
lo aplicamos en el microcontrolador en tiempo real. Presentamos dos clases de
experimentos en tiempo real; uno sin perturbacién (sin carga) y el segundo con
perturbacion (aplicando cargas externas).

5.1. Respuesta en lazo abierto

Para encontrar la funcién de transferencia experimental (};:f—;ij;)de la plataforma, se
aplica una sefial constante del 80% del ciclo Gtil de trabajo de una sefial Modulada en
Ancho de Pulso (PWM) con una frecuencia de operaciéon de 13 %. De acuerdo al
analisis de la gréafica de Bode como se muestra en [11], La funcién de transferencia es:
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0 0.1076
() - . 00765 9)
U(s) 0318s+1

donde 6(s) corresponde a la trasformacion Angular-Linear de la posicién que recorre
la caja de tuerca (ver Fig. 5 and Tabla Il el elemento (8)) y U(s) es el ciclo util de
trabajo de la sefial PWM. Al realizar la identificacion paramétrica experimental se
obtienen las siguientes constantes: ganancia del sistema 0.1076, la constante de tiempo
de 0.318 y el retardo en el transporte 0.076, ambos en segundos.

5.2. Disefio del controlador difuso

El principal objetivo en el disefio del controlador difuso descrito en este articulo es
regular y controlar la posicién del sistema mecatrdénico sin sobreimpulso en su posicion.
Porque en las maquinas herramientas de CNC, una respuesta dindmica con
sobreimpulso es critica y dafia las piezas que se maquinan [12]. Usando el método de
Ziegler-Nichols [13], se sintoniza el CPICZN, donde las ganancias proporcional e
integral son: K,, . = 3.7658 y K;;_y = 14.8650, respectivamente. La Fig. 7
muestra los resultados de los controladores en una prueba de simulacion, para contrastar
las salidas del sistema usando el CPICZN contra el CPIDGP, donde la respuesta de
tiempo del CPIDGP es mas rapida que la del CPICZN, se observa que en la respuesta
del control de posicion ambas convergen a la referencia.

0.2

[l
i
m

Posicidn [mm]
[ )

00s = = = Referencia
———— PT Difuso
v PT Clasico
D | 1 | 1 | | | | |
] 200 400 E00 ano 1000 1200 1400 T1E00 1800 2000

Tiempo [ms]
Fig. 7. Simulacién del sistema en lazo cerrado bajo un cambio en la sefial de referencia

5.3. Resultados experimentales sin perturbacion

En esta Subseccion se muestran los resultados experimentales de los controladores
CPICZN y CPIDGP. Es importante enfatizar que los algoritmos de los controladores
estan corriendo en un simple microcontrolador PIC18F4550 de Microchip. La sefal de
salida PWM y de los pulsos del encoder son dados en [11], Donde cada pulso representa
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0.007632mm de avance lineal del mecanismo. Con el fin de seguir una trayectoria de
. 1 .
referencia de 75 mm, es necesario que se acumulen 13 pulsos en el conteo del encoder.

La primera prueba experimental fue realizada sin carga (sin perturbacion), el
comportamiento de la plataforma con ambos controladores es mostrada en la Fig. 8,
como se puede ver existe un retardo en ambos controladores, en el CPICZN son de
0.18s y 0.028s, para la primera y segunda referencia respectivamente, mientras que
para el CPIDGP son de 0.116s y 0.104s. Sin embargo el tiempo de convergencia del
CPIDGP es mas rapido que el CPICZN vy sin sobreimpulso.

0zZF

=

iy

m
T

oy -

Posicidn [mm]
=
L]
1
I
1

oo} & = = = Referencia
e PT Difuso
oo PT Clasico
0 ! I ! ! L ' . '
0 i 2 3 4 g 5 7 g
Tiempo [s]

Fig.8. Desempefio de los controladores sin carga

5.4. Resultados experimentales con perturbacion

La segunda prueba experimental se realiza con una carga de 2.788kg, esta masa es
colocada sobre la caja de tuerca. La respuesta dinamica con ambos controladores es
mostrada en la Fig. 9 como se puede ver en esta figura, existe retardo en el transporte
para ambos controladores. En el CPICZN son 0.212s y 0.06s para la primera y segunda
referencia respectivamente. Mientras que para el CPIDGP son de 0.088s y 0.128s. Sin
embargo en el controlador CPICZN hay error en el estado estacionario, porque los
pardmetros de sintonizacin no son robustos.

La tercera prueba experimental se realiza con una carga de 4.934kg sobre la caja
de tuerca, el comportamiento del CPICZN y CPIDGP son comparados en la Fig. 10,
donde el retardo en el transporte para el CPICZN es: 0.212s y 0.264s para la primera
y segunda referencia respectivamente, mientras que para el CPIDGP los retardos en la
primera y segunda referencia son: 0.104s y 0.132s. Al igual que el experimento
anterior, el comportamiento del controlador CPIDGP en lazo cerrado, converge mas
rapido que el CPICZN, no reside error de retroalimentacion en el estado estacionario y
siempre llega a la sefial de referencia deseada.
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Fig. 9. Desempefio de los controladores con una carga de 2.788 kg
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Fig. 10. Desempefio de los controladores con una carga de 4.934 kg

6. Conclusiones

La principal contribucidn en este articulo son los resultados experimentales usando
el algoritmo embebido en un microcontrolador: CPIDGP con nulas respuestas de
sobreimpulso y de error estacionario, estos efectos no se permiten en méquinas de
deshaste 0 maquinados de control numérico. Estas dos caracteristicas son importantes
en los sistemas mecatronicos, ya que puede ser utilizado en maquinas herramientas de
alta precision.

El algoritmo CPIDGP fue implementado en un microcontrolador de bajo costo
18F4550 de Microchip. Fueron utilizadas Funciones de membresia Gaussianas como
entradas del CPIDGP, porque presentan una superficie mas suave para inferir las
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ganancias proporcional e integral difusas, sin sobreimpulso y con minima oscilacion en
relacion a la funciones de pertenencia triangular y trapezoidal. La principal
contribucion en este articulo es el uso de la interfaz EMC2 en lazo cerrado con el
MCDIP, esto es una nota importante ya que los motores paso a paso son usados en la
mayoria de las maquinas herramientas; sin embargo en este desarrollo tecnolégico
fueron reemplazados por MCDIP.
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Prondstico del area de contacto de los
neumaticos de un vehiculo via redes neuronales
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Resumen. En este trabajo, un sensor virtual predictivo basado en una
red neuronal recurrente es propuesto para sensar el area comprendida
entre los neumaticos y el terreno, la cudl es uno de los temas mas impor-
tantes en la industria automotriz, de hecho, mantener una adecuada area
de contacto del neumatico garantiza la comodidad y la maniobrabilidad
del vehiculo. El sensor suave usa una red neuronal recurrente, el entre-
namiento de una red neuronal recurrente es complicado para algoritmos
basados en el cdlculo del gradiente, debido a la apariciéon de algunos valles
en la superficie de error. Como alternativa, el proceso de entrenamiento
se puede modelar como un problema de optimizacién y este es resuelto
mediante un algoritmo de evolucién diferencial. Este sensor virtual ha
sido validado con un banco de pruebas basado en el fenémeno de reflexién
interna total frustrada.

Palabras clave: Redes neuronales recurrentes, sensor virtual predicti-
vo, evolucién diferencial.

Prediction of the Tire Contact Area of a Vehicle
via Recurrent Neural Networks

Abstract. In this paper, a predictive soft sensor via a Recurrent Neural
Network is proposed for sensing the area between the tires and the
terrain, which is one of the most important issues in the automotive
industry, in fact, keeping a tire contact patch suitable ensures the comfort
and maneuverability of the vehicle. The core of the soft sensor is an
recurrent neural network, the training of a recurrent neural network
is complicated for algorithms based on the gradient, because of the
apparition of some valleys on the error surface. As an alternative, the
training process is interpreted like an optimization problem and it is
solved by an differential evolution algorithm. This soft sensor has been
validated using a test rig based on the frustrated total internal reflection
phenomenon.
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Keywords: Recurrent neural networks, predictive soft sensor, differential
evolution algorithm.

1. Introduccion

Los neumaticos son un componente importante para garantizar la seguridad
de un vehiculo terrestre. La razén radica en que el area de contacto entre la
llanta y el suelo es donde las fuerzas del vehiculo interactian con el entorno,
mantener un area de contacto adecuada garantiza el confort y la maniobrabilidad
del vehiculo. Un ejemplo de la importancia de monitorear el comportamiento de
la llanta es la normativa impuesta en el 2005 por la Administracién Nacional de
Seguridad del Trafico (NHTSA, por sus siglas en inglés), en la cual se exige la
instalacién de sistemas de monitoréo de presién del neumdtico (TPMS, por sus
siglas en inglés) [1]. Ademds, en el estudio presentado en [6] se demuestra que
las condiciones adversas del terreno aunado con los defectos en los neumaticos,
son la mayor causa de accidentes en carretera. Los sensores en los neumaticos
podrian ser usados como sistemas de prevencién, también para mejorar la ma-
niobrabilidad en condiciones de terreno desfavorables, ademéds de ser parte de un
sistema de control, como pueden ser las suspensiones adaptativas, sistemas de
frenado anti bloqueo, sistemas avanzados de asistencia al conductor o prevencién
de coliciones. El desarrollo de los sensores del neumatico presenta varios retos,
los principales estdn reportados en [24]. El primer reto es desarrollar un proceso
de medicién directa para aplicaciones reales, el segundo es crear un sistema de
comunicacion inaldmbrica entre la llanta y el vehiculo que trabaje sin bateria y
el ultimo es caracterizar y probar el sensor en condiciones reales.

En [21] se presentan algunas metodologias usadas para medicién de distintos
parametros en al auto, como son presion y temperatura en los neumaticos, entre
otros; del mismo modo se reportan metodologias para deteccién de fallas de un
vehiculo terrestre. Un primer intento al medir el area de contacto fue mediante la
obtencién de una imagen térmica de la llanta, en esta se podran observar el drea
que esta en contacto con el suelo, debido al calor generado por la friccién con
el terreno, esta técnica presenta algunas desventajas, por ejemplo, es necesario
que pase cierto tiempo para que la temperatura de la llanta aumente. Algunas
alternativas para medir directamente el area de contacto son mediante un sensor
piezoeléctrico, estas estdn reportadas en [20], [23], [25], [21] ¥ [22]. Los trabajos
previamente mencionados tienen algunos problema en comun, debido a que los
sensores se encuentran dentro del neumatico, si el sensor se dana, se necesitan
herramientas especializadas para el remplazo, ademds la manufactura requerida
para el desarrollo del sensor es costosa. Una alternativa es obtener la medicién
de manera indirecta, por ejemplo, en [27] se usa un sistema de posicionamiento
global (GPS, por sus siglas en inglés) para estimar los dngulos de deslizamiento
longitudinal, del mismo modo en [4], se logra estimar la rigidez en los extremos
del dibujo de una llanta mediante la informacién de velocidad en el GPS en
conjunto con el sistema de navegacién inercial (INS, por sus siglas en inglés).
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Todos los sistemas fisicos reales contienen parametros que son dificiles de
medir, ya sea que el costo del sensor sea elevado, el proceso de medicién requiera
de un largo tiempo o la medicién requiere de un ambiente controlado. Con el fin
de estimar las mediciones de dichas variables dificiles de medir, se desarrollaron
los sensores virtuales. Un sensor virtual es un modelo computacional el cual
permite la medicién de casi cualquier pardmetro en tiempo real [11]. El sensor
virtual relaciona mediciones més sencillas de obtener con la medicién de interés,
todo a través de un modelo. Los sensores virtuales se dividen en, manejados por
datos y manejados por modelo. Los sensores manejados por modelo, requieren
forzosamente de un modelo matemé&tico que describa el sistema. En la mayoria de
los casos la dindmica del sistema es muy compleja para poderla modelar [29]. Los
sensores virtuales manejados por datos no necesitan de un modelo matematico,
estos sensores forman relaciones entre otras mediciones mas faciles de obtener
y la medicién deseada. Los sensores virtuales basados en datos requieren de un
modelo de caja negra para simular el sistema, tales como, métodos estadisticos
multivariantes, maquinas de soporte vectorial, redes neuronales. Por ejemplo,
en [33], se propone un sensor virtual basado en el filtro de Kalman y modos
deslizantes, para estimar el centro de gravedad y el angulo de deslizamiento
lateral del vehiculo. En [26] se disefia un sensor virtual basado en una red
neuronal con inversién izquierda, capaz de estimar los estados del vehiculo tales
como la velocidad de guinada y el angulo de deslizamiento lateral, estados que
son importantes para el control de estabilidad del vehiculo. En [7] se desarrolla
un sensor virtual mediante la aplicacién de un filtro de Kalman extendido, para
estimar el coeficiente de friccion y el dngulo de deslizamiento lateral.

Las redes neuronales son usados comunmente en los sensores virtuales ba-
sados en datos debido a sus capacidades como aproximadores universales [17].
Dependiendo la arquitectura y el tipo de conexiones que tenga una red neuronal,
estas pueden ser aplicada para resolver problemas con dindmica compleja, una
red neuronal recurrente (RNN, por sus siglas en inglés) puede resolver problemas
modelados como series de tiempo. Por lo tanto un sensor virtual que use una
red neuronal recurrente, ademéas de poder estimar mediciones complejas de un
sistema dindmico, es capaz de predecirlas. Un ejemplo de sensor predictivo se
presenta en [12], donde se usa un modelo de inferencia neuro-difuso adaptativo
para predecir el comportamiento de un vehiculo en la maniobra de cambio de
carril. En [31] se presenta un sistema de control inteligente de neumdtico, sensores
piezoeléctricos se usan como entrada a una red neuronal la cual estima y predice,
las diferentes fuerzas presentadas en el neumatico.

Una de las principales problematicas en el uso de redes neuronales es el entre-
namiento. El proceso de entrenamiento consiste en ajustar los pesos sindpticos y
bias de la red hasta que todos los conjuntos de entrada de la red estén relaciona-
dos con los valores deseados a la salida. Existen distintos métodos con los cuales
la red puede ser entrenada, la mayoria de estos métodos tratan de calcular el
gradiente o en el mejor caso, aproximarlo, el algoritmo de Levenberg-Marquardt
[30] es uno de ellos. Estos métodos son eficientes para el entrenamiento de redes
neuronales sin retroalimentacién, en el caso de las redes recurrentes existen
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diversas dificultades [2]. La principal razén es la presencia de valles espurios en
la superficie del error; estos valles son minimos locales y cambian dependiendo
de la secuencia de entrada [8]. En [28] se describe una forma de lograr un
entrenamiento exitoso sin caer en un valle espurio, basta con monitorear la
magnitud del gradiente, si este es muy grande, es un indicio de que estamos
en un valle, entonces el conjunto de entrada se cambia temporalmente para
entrenar con otra secuencia. Existen otros métodos para lograr un entrenamiento
exitoso, en [3] sugieren usar algoritmos de buisqueda estocdstica, tales como el
algoritmo de recocido simulado, evolucién diferencial, entre otros. El problema
de entrenamiento puede ser interpretado como un problema de optimizacién, por
lo tanto puede ser resuelto por métodos no basados en el gradiente [15]. En [19]
es usado un algoritmo de evolucién diferencial como base de entrenamiento de
una red neuronal, estos métodos estocdsticos pueden evitar perderse en los valles
espurios debido a su mecanismo de busqueda.

En este trabajo se propone una aplicacién de una red neuronal recurrente en
un sensor virtual predictivo. Este sensor seria 1til en un sistema de suspension
activa ya que el sistema podria predecir perturbaciones. Ademéds se propone un
arreglo de sensores que nos permita medir un conjunto de variables que estan
relacionados con el area de contacto del neumaético.

2. Presentaciéon del problema

El area de contacto entre el neumatico y el terreno es el iltimo y el mas
importante eslabon en la cadena del sistema de propulsién, debido a que es dénde
todas las fuerzas externas interactian con el vehiculo. Uno de los pasos méds
importantes en el desarrollo de un sensor virtual es elegir el conjunto de variables
fisicas que estén estrechamente relacionadas con el area de contacto de la llanta,
la razon radica en que una vez elegidas, se elaborard toda la instrumentacién
electronica para sensar estas variables. A pesar del desarrollo en el campo de
los sensores virtuales, no se ha encontrado trabajo alguno en el cual se use un
sensor virtual para estimar el drea de contacto de la llanta. Existen distintas
metodologias para obtener de manera directa esta drea, en [14] se estima el drea
de contacto por medio de figuras geométricas, por otra parte, en [32] se expone
un modelo de elemento finito para calcular la misma area. El vehiculo en el que
el sensor virtual serd probado es el Baja 5sc SS de hpi-racing® [18]. El Baja
5sc SS es un vehiculo de radio control a escala 1/5, fabricado con un motor de
2.9 HP de dos tiempos, este vehiculo posee todos los sistemas de un auto real.
Se escogié este vehiculo debido a al facilidad con la que se puede instrumentar
e implementar los sensores, ademas gracias a las dimensiones del vehiculo, este
puede ser sometido a pruebas en el banco de pruebas desarrollado, por tltimo,
este vehiculo no requiere de equipo especial para realizar ciertos ajustes.
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3. Diseno del sensor predictivo

En [11], Fortuna propone 4 pasos para el disenio general de un sensor virtual,
en este trabajo se ajustaron estos pasos para nuestra aplicacion.

3.1. Seleccién de variables

El primer paso en el disennio de un sensor virtual es el analisis de los datos
disponibles, el resultado de este analisis es una lista de variables que estén
estrechamente relacionadas con el drea de contacto del neumaético. A partir de
esta seleccién, se disenara la instrumentacién necesaria. Como apoyo, se usé un
modelo matemético previamente desarrollado por nuestro grupo en [9]. El modelo
matematico fue desarrollado para un vehiculo distinto al propuesto, de cualquier
modo el modelo nos ayudo a reconocer las variables clave que afectan en mayor
medida al area de contacto. El resultado del estudio fue el siguiente conjunto
de variables, la aceleracién de las llantas en el eje z (a_t1, a_ta, a_ts, a_ty), el
desplazamiento de la suspensién en cada amortiguador (z_s1, x_s2, T_S3, T_54),
el dngulo de cabeceo y balanceo lateral del chasis ((@ y © respectivamente) y
por 1ltimo el dngulo de la direccién (£2). Para futuras referencias el nimero de
cada llanta empieza de la frontal izquierda y continua en contra del sentido de
las manecillas del reloj.

3.2. Instrumentacion y adquisicion de datos

La instrumentacién electrénica debe poder ser capaz de sensar las variables
fisicas que se requieren, a pesar de las vibraciones del terreno o del motor.
El primer conjunto de mediciones son los desplazamientos de la suspensién
en cada amortiguador. Los sensores escogidos fueron los sensores de flexién de
SpectraSymbol®). La razén por la que se eligié este sensor es que no interfiere
en el movimiento natural de la suspensién ya que la fuerza necesaria para doblar
el sensor es despreciable comparado con la fuerza en el amortiguador. El sensor
se coloca entre el chasis y la llanta, a medida que el sensor se deforma, este
cambiard su resistencia interna, por lo tanto estos sensores requieren de un
circuito que transforme los cambios de desplazamiento en diferencia de potencial.
El segundo conjunto de mediciones son las aceleraciones. Se seleccioné el acele-
rémetro ADXL345 de Sparkfun® debido a que cumplia los requerimientos de
la instrumentacion. Para leer el acelerémetro solo es necesario orientar el sensor
a los ejes del sistema y establecer un protocolo de comunicacién, normalmente
este es establecido por medio de un microcontrolador. Los angulos de cabeceo y
balanceo lateral del chasis pueden ser leidos por un giroscopio, pero se eligié una
unidad de masa inercial (IMU, por sus siglas en inglés), una IMU puede sensar
aceleracion, orientacién y posicion angular por cada eje. La IMU que cumple los
requerimientos de la instrumentacién es la Razor IMU de Sparkfun®), al igual
que el acelerémetro, antes de empezar a sensar, es necesario colocar la IMU
orientada con los ejes del chasis. La tltima variable es el dngulo de la direccién.
El proceso del vehiculo para realizar un cambio en la direccién es el siguiente,
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el piloto indica el cambio usando un transmisor de radio frecuencia, el vehiculo
recibe la senal mediante un receptor de radio frecuencia y es convertida en una
sefial de modulacién por ancho de pulsos (PWM, por sus siglas en inglés), el
PWM modifica la posiciéon de un servomotor y este a su vez por medio de la
barra de direccién modifica el dngulo de la direccién. El punto en el que se
puede sensar el dngulo sin alterar o modificar este proceso es copiando la senal
de PWM por medio de un contador o timer.

Para finalizar la instrumentacién se requiere de un microcontrolador que
lea y administre los datos de los sensores. Se eligié el microcontrolador Tiva
TM4C123GXL de Texas Instruments® debido a que cuenta con los suficientes
modulos para interpretar la senial de los sensores de flexién, del mismo modo
puede codificarse el protocolo de comunicacion entre los acelerémetros y la IMU
ademsds tiene un moédulo para capturar la senal PWM del receptor. El principal
reto de la instrumentacién es asegurar que todas las mediciones sean tomadas
en el mismo tiempo, o con un retraso minimo.

3.3. Medicién del area de contacto del neumatico

El banco de pruebas para medir el drea de contacto de las llantas esta basado
en el fenémeno de reflexion interna total, el cual ocurre cuando la luz incide
sobre un medio con menor indice de refraccién (del vidrio al aire), el rayo se
desvia de la normal y para cualquier angulo de incidencia menor que el angulo
critico, parte de la luz incidente serd transmitida y parte serd reflejada. Ver [10]
para mas informacion sobre el fenémeno. La tecnologia basada en la reflexién
interna total frustrada (FTIR, por sus siglas en inglés), anade una superficie
extra para interactuar con el medio 6ptico. El banco de pruebas basado en la
tecnologia FTIR consta de un panel de acrilico con leds infrarrojos alrededor de
su periferia, los leds administran la luz infrarroja dentro del panel. Cuando una
neumaético toca el panel de acrilico, debido al mayor indice de refracciéon causado
por el neumatico, la luz infrarroja es reflejada del area que estd en contacto con
el panel. Debajo del panel, el banco de pruebas tiene instalada una cdmara para
capturar los rayos infrarrojos reflejados. La imagen tomada por la cimara pasa
por un filtro pasa bandas, con el fin de solo quedarnos con el espectro infrarrojo,
que es el area en contacto con el panel; después la imagen pasa por un proceso
de agrupacién y conteo, el cual consiste en separar las areas de cada llanta y
contar los pixeles de cada drea. De este modo se obtiene la medida del area de
contacto de la llanta.

3.4. Red neuronal recurrente como parte del sensor virtual

Existen distintos tipos de métodos para aproximar un modelo de caja ne-
gra, algunos de ellos son; maquinas de soporte vectorial, métodos estadisticos
multivariantes, métodos adaptativos, redes neuronales y métodos hibridos. En
este trabajo se eligié el modelo de redes neuronales recurrentes debido al gran
desempeno que han tenido modelando sistemas dindmicos complejos, ademas del
desemperio en la prediccién de diversos sistemas [5]. La capacidad de prediccién
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de una red neuronal recurrente es debido a sus conexiones de retroalimentacion,
estas conexiones permiten a la RNN aprender series de secuencias. La arquitec-
tura més usada de una RNN consta de un perceptrén multicapa con ciclos de
retroalimentacion. Para el diseno del sensor virtual se propone una red neuronal
no lineal autorregresiva con entrada exégena (NARX, por sus siglas en inglés).
La arquitectura de la NARX es la siguiente, necesitamos 11 entradas (variables
elegidas) mds un bloque de retraso de 3 tiempos, 3 entradas de retroalimentacién
de la salida (las 4 dreas de contacto), esto nos da un total de 56 entradas que
van estan conectadas a una capa oculta de 20 neuronas; la capa de salida consta
de las 20 entradas de la capa anterior, més 3 entradas de retroalimentacién de la
salida (las 4 dreas de contacto), dando un total de 32 entradas que se conectan
finalmente a 4 neuronas.

Entradas Capal Capa 2
rour B
P 1)
al)
sx1|

L 1k J

Fig. 1. Red neuronal NARX

Esta tipo de red puede ser entrenada usando algoritmos basados en el calcu-
lo del gradiente (Ver [13]). Estos métodos presentan dificultades debido a la
presencia de valles espurios en la superficie del error (Ver [16]). Estos valles son
ocasionados por el conjunto de entrada y no tienen relaciéon alguna con el minimo
real. Este problema puede ser considerado como un proceso de optimizacién,
dénde los valles espurios pueden ser interpretados como minimos locales. Dado
este planteamiento, los métodos de optimizacién estocdstica pueden presentar
una gran ventaja respecto a los métodos basados en el gradiente, esto es debido
al mecanismo de exploracién que los métodos estocdsticos presentan, esto les
permite sortear los minimos locales y no perderse en ellos. En este trabajo, selec-
cionamos como método de entrenamiento una versiéon modificada del algoritmo
de entrenamiento basado en evolucién diferencial que fue propuesto inicialmente
para redes con propagacién hacia adelante en [19], el cual se aplicé a una red
neuronal recurrente.
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Entrenamiento con el algoritmo de evolucién diferencial El algoritmo
de evolucién diferencial puede ser clasificado como un algoritmo decodificador
evolutivo ideal para espacios de busqueda continua. Por esta razon, este puede
ser aplicado para optimizar los pesos y bias de una red neuronal recurrente. La
salida de la red neuronal recurrente estd en funcién a los pesos y bias de cada
capa k. Ver ecuacién 1.

L(k) = f(wk,ijo*Intk +bk.i0), (1)

donde wk ; ;.o es la matriz de pesos, Intg es el vector de entrada, bx ;g es el
vector de bias, f(*) es la funcién de transferencia y L(k) es la salida de la capa.

En el entrenamiento clasico, las entradas de la primera capa de la red y la
salida son datos conocidos, los pesos y bias de la red son ajustados con el fin
de obtener un mapeo del conjunto de entrada con el de salida. El ajuste de
pesos y bias se lleva a cabo reduciendo al minimo la funcién de error de la red
(ecuacion 2).

1
E= S (L(F) - T,7, 2)
donde T, es el salida deseada y L(F') es la salida actual de la red.

De este modo, el problema de entrenamiento es ahora un problema de op-
timizacién en el que el objetivo es minimizar la funcién de error al ajustar los
valores de pesos y bias de la red. Como la mayoria de algoritmos evolutivos,
el algoritmo de evolucién diferencial propone una poblaciéon de candidatos a
solucién, no solo una tnica solucién. El algoritmo de evolucién diferencial usa un
esquema de reproduccién de la poblacién diferente de otros algoritmos evolutivos.
Después de la inicializacién de la primera poblacion, los vectores de poblacién
de las nuevas generaciones son tomados al azar y combinados para crear nuevos
vectores mutados de pesos y bias (ecuacién 3 y 4), a este paso se le conoce como
mutacion.

UK, = WK,ijR1 — F* (WkijRr2 — WK.ijR3), (3)
Vk,ij = bk r1 — F % (bki,r2 — bK.i,R3), (4)

donde F' es la constante de mutacion.
Los vectores mutados son combinados con el vector original usando un factor
de cruza C'R, el cual generara un nuevo candidato, a esta etapa se le conoce como
mutacion. Finalmente, el desempeno del individuo original y el nuevo candidato

a soluciéon son comparados y se elimina al que presente el peor desempeiio,
quedédndose el mejor individuo para la siguiente generacién (Ver algoritmo 1).

4. Experimentos y resultados

4.1. Condiciones del experimento

El banco de pruebas construido permite una medicién precisa del area de
contacto del neumatico. El principal inconveniente es que no permite realizar
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Algorithm 1 Algoritmo de entrenamiento basado en evolucién diferencial

1: Mientras La condicién de termino no sea alcanzada Hacer

2:

3
4
5:
6.
7
8

9:
10:
11:
12:
13:
14:
15:
16:
17:
18:
19:
20:
21:
22:
23:
24:
25:
26:
27:
28:
29:
30:
31:
32:
33:
34:
35:
36:
37:
38:
39:
40:

Para Cada elemento @ de la poblacién Hacer

Seleccionar Nimeros enteros aleatorios R1, R2, R3 € [1, Poblacién]
Para Cada capa K de la red neuronal Hacer
Mutar cada i, j peso de la red
UK,i,j = WK,ijR1 — F * (WKk,ijR2 — WK,ijR3)
Mutar cada i bias
VK,i,j = br,i,r1 — F * (bii,r2 — bK,i,R3)
Cruzar cada i, j peso de la red
Si Rand(0,1) < CR
WNEWK ,i,j,Q = UK ,i,j
De otro modo
WNEWK i,7,Q — WK,i,5,Q
Fin Si
Cruzar cada i Bias
Si Rand(0,1) < CR
bnewg i, o = vK,i,Q
De otro modo
bnewK,i,Q = bK,z‘,Q
Fin Si
Fin Para
Para Cada secuencia de entrenamiento Hacer
Para Cada capa K de la red neuronal
Evaluar la RNN usando los valores anteriores de pesos y bias
Lok = f(wk,ij,0 * Intk + bk i,qQ)
fitOr = 3 (Lo — Ty)?
Evaluar la RNN usando los valores nuevos de pesos y bias
Lny, = f(wnewk,i j,0 * Intx + bnewg ;,q)
[itNy = $(Ln — Ty)?
Fin Para
Seleccionar las soluciones y compararlas con el objetivo
Si sum(fitOr) > sum(fitNy)
bKﬂ‘,Q = bnewK,i,Q
WK,i,7,Q = WNEWK i,5,Q
De otro modo
bk,i,q = bk,i,Q
WK,i,j,Q = WK,i,5,Q
Fin Si
Fin Para

Fin Para

41: Fin Mientras

mediciones del auto en movimiento. Por lo tanto, se desarrollaron una sucesién de
movimientos que simulan una pista de prueba, esta sucesién contiene maniobras
de giro, lapsos de aceleracién y frenado.
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4.2. Entrenamiento de la red neuronal recurrente

El entrenamiento de nuestra RNN consiste en ajustar los pardametros de la
RNN (pesos y bias) por medio del algoritmo de evolucién diferencial expuesto en
la seccion 3.4. El entrenamiento se considera exitoso si el conjunto de variables
de entrada mapea al valor de salida deseado. La precisiéon del sensor virtual
aumentara, si el conjunto de entrenamiento contiene todos los movimientos
posibles en el vehiculo. Por esta razén es primordial simular y sensar todos
estos movimientos en el banco de pruebas.

La arquitectura de la red neuronal recurrente NARX es la siguiente, 11
entradas (variables elegidas) mds un bloque de retraso de 3 tiempos (total de
44 entradas), mds 3 entradas de retroalimentacién de la salida (las 4 dreas de
contacto), esto nos da un total de 56 entradas que van estdn conectadas a
una capa oculta de 20 neuronas (S' = 20); la capa de salida consta de las
20 entradas de la capa anterior, mas 3 entradas de retroalimentacién de la
salida (las 4 dreas de contacto), dando un total de 32 entradas que se conectan
finalmente a 4 neuronas(S? = 4). Para el proceso de entrenamiento se realizaron
4 experimentos cada uno con distintas condiciones de manejo y terreno, cada uno
de estos experimentos contiene un total de mil datos de medicién. El horizonte
de prediccién propuesto en este trabajo es de 33ms, este tiempo es mayor al
tiempo de respuesta de una suspension activa. El horizonte de prediccion elegido
es la diferencia entre anticiparse a una perturbacién o reaccionar a ella. Para
el algoritmo de evolucién diferencial se uso un factor de cruza CR = 0.5, un
valor de constante de mutaciéon F' = 0.5. Bajo estos criterios el entrenamiento
se realiz6 de manera exitosa. Una vez ajustados los pardmetros de la RNN esta
puede ser embebida en cualquier hardware capaz de recibir las senales de los
sensores para asi predecir el drea de contacto.

4.3. Resultados y comparaciones

Una vez entrenada la RNN, con el objetivo de evaluar el desempeno del sensor
virtual predictivo, se realizd una secuencia de movimientos de prueba, estos
movimientos fueron sensados tanto por la instrumentacién como por el banco
de pruebas, el objetivo de la prueba es comparar los resultados obtenidos por la
RNN vy el banco de pruebas. Cada experimento de prueba consta de mil datos
de medicién tanto del banco de pruebas como del sensor virtual. En la figura 2
se pueden observar los comparacién entre las mediciones del sensor virtual y las
del banco de pruebas. Dénde la linea punteada es la medicién obtenida por el
sensor virtual y la linea continua es la medida obtenida por el banco de pruebas.

Se puede notar que la senal predicha es casi idéntica a la medida real, la
medida predicha presenta un desfase de 33.33ms que es el horizonte de prediccion
que se habia escogido previamente, la tabla 1 contiene los resultados promedio
de las pruebas realizadas a cada llanta. De manera general, el error obtenido
entre el sensor virtual y el banco de pruebas es aceptable dado que en promedio,
el porcentaje de error es menor al 10 % que es aproximadamente 75mm?.
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Fig. 2. Comparacién entre las mediadas del banco de pruebas y el sensor virtual de la
llanta 4

Tabla 1. Experimentos de prueba

Promedios ‘Llanta l‘Llanta 2‘L1anta 3‘Llanta 4

Promedio del error
22.32 7.25 32.28 25.36
de prediccién (mm?)

Porcentaje promedio del error
9.0997 | 5.8069 | 5.4906 | 4.0049

de prediccién (%)

4.4. Discusion

Elegir un horizonte de prediccion influye en la precision de la prediccién. Si
se elige un horizonte de prediccion muy amplio, la prediccién es mas susceptible
a fallar. Por otro lado, pensando en una aplicacién real, nuestro problema es-
ta acotado al tiempo de respuesta del amortiguador magnetoreolégico en una
suspension activa, que para nuestro caso es menor a 33.33ms. El horizonte
de prediccién propuesto permitird el correcto funcionamiento de la suspensién
activa. En la figura 2 se puede apreciar que el area predicha por el sensor virtual
es muy similar al drea medida una vez alcanzado el horizonte de prediccién.
Esto demuestra que el horizonte escogido es funcional, ya que predice de manera
correcta ademads de permitir el correcto funcionamiento de una suspensién activa.
Los resultados de la tabla 1 indican que el porcentaje promedio del error es de
9.0997 %. El sensor virtual puede predecir el drea de contacto de los neuméticos
de manera precisa.
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5. Conclusiones

Este trabajo realizé un sensor virtual predictivo mediante redes neuronales
recurrentes capaz de predecir el drea de contacto de los neumaéticos 33.33ms
en el futuro. Este tiempo permite una prediccién precisa del drea, asi como
la activacién de una suspensién activa, esto con el fin de anticiparse a las
perturbaciones, en lugar de reaccionar a ellas. El problema de entrenar una
red neuronal recurrente por métodos basados en el calculo del gradiente se debe
a la presencia de valles espurios. Debido a la capacidad de busqueda de los
algoritmos estocasticos, estos son una excelente alternativa para el problema. Se
realizé la instrumentacién electrénica necesaria para sensar las variables fisicas
seleccionadas, de igual modo se disend y construyé un banco de pruebas capaz
de medir el drea de contacto de las llantas. Por tltimo se probé la eficiencia del
sensor virtual predictivo demostrando tener una porcentaje de error promedio
menor al 10 %

6. Trabajo a futuro

Con el deseo de continuar con el desarrollo alcanzado por este trabajo,
se proponen las siguientes ideas: Seleccionar el menor nimero de variables de
entrada pero que a la vez tengan una mayor relacion con el area de contacto de
la llanta, usar el sensor virtual como parte de un sistema de suspensién activa,
finalmente, llevar la metodologia a un vehiculo convencional.
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Resumen El Acoplamiento molecular enfrenta problemas asociados al
analisis de entidades de alta dimensionalidad y pocas muestras; es el
caso de los efectos del fenémeno de Maldicion de dimensionalidad que
se presentan cuando se utilizan algoritmos de Aprendizaje supervisado
y Optimizacion matemdtica para acoplar moléculas basados en técnicas
basados en ligando (LBVS-Ligand-Based Virtual Screening). Se propone
la utilizacién del concepto de Complejidad LMC como medida de rele-
vancia, para identificar moléculas que por comparacién con Compues-
tos activos puedan ser propuestos como Candidatos a medicamento. El
objetivo es medir la similaridad entre vectores mediante Complejidad
LMC , y ordenar las comparaciones hechas entre ellos con respecto
a ésta caracteristica, para descubrir las moléculas mas parecidas a los
Compuestos activos. Se disené un algoritmo de medicién de similaridad
por Complejidad LMC, que comparé dos grupos de vectores de alta
dimensionalidad; un grupo de vectores Candidatos a medicamento contra
un grupo de Compuestos activos o Medicamentos. Los resultados mues-
tran que la aplicaciéon de este concepto sobre los Compuestos activos es
mds informativa que la busqueda individual de los mejores Candidatos
a medicamento. Ya que el grado de similaridad global que mantienen
con los Candidatos a medicamento permite distinguir que Compuestos
activos son los mejores vectores con los que coincidiran en alto grado los
vectores Candidatos. La identificacién de vectores por ordenamiento evito
algunos de los efectos del fenémeno de Maldicion de dimensionalidad.

Palabras clave: Acoplamiento molecular, compuesto activo, candidato
a medicamento, complejidad LMC, maldicién de dimensionalidad.

Molecular Docking
based on ligand by LMC Complexity

Abstract. Molecular Docking faces problems related to Curse of di-
mensionality, due to the fact that it analyzes data with high dimensio-
nality and few samples. LBVS-Ligand-Based Virtual Screening conducts
studies of docking among molecules using common attributes registered
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in data bases. This branch of Molecular Docking, uses Optimization
methods and Machine learning algorithms in order to discover molecules
similar to known drugs and can be proposed as drug candidates. Such
algorithms are affected by effects of Curse of dimensionality. It this paper
we propose to use LMC complexity measure as similarity measurement
among vectors in order to discover the best molecules to be drugs;
and present an algorithm, which evaluates the similarity among vectors
using this concept. The results suggest that application of this concept
on Drug FExample vectors; in order to classify other vectors as drugs
candidates which is more informative than individually searching for
vectors. Since the Drug Examples show a global similarity degree with
drug candidate vectors. The aforementioned similarity degree makes it
possible to deduce which elements of the Drug Ezamples show higher
degree of similarity with drug candidates. Searching of vectors through
individual comparison with Drug Examples was less efficient, because
their classification is affected by the Drug Examples with a higher number
of global discrepancies. Finally, the proposed algorithm avoids some of
the Curse of dimensionality effects by using a ranking process where the
best drug candidate vectors are those with the lowest complexity.

Keywords: Molecular docking, active compound, drug candidates, LMC
complexity, curse of dimensionality.

1. Introduccién

Las técnicas de Acoplamiento molecular (o docking por su denominacién en
inglés), buscan encontrar el mejor acoplamiento entre dos o mds moléculas de tal
forma que la afinidad entre ellas sea éptima, [6]. Tales métodos se aplican princi-
palmente al disefio y descubrimiento de medicamentos, Quimica computacional,
Biologia molecular y Remediacién ambiental entre otras areas. Estos métodos se
implementan mediante la modelaciéon de uniones geométricas entre las moléculas
como son: posicién, flexibilidad y rotacién, [22]. Lo anterior implica explorar el
espacio de posibilidades de las caracteristicas anteriores y evaluar la relevancia
de las propiedades que se busca obtener de las moléculas una vez acopladas, [22].

Virtual screening en Acoplamiento molecular agrupa un conjunto de proce-
dimientos basados en algoritmos computacionales que identifican nuevos aco-
plamientos entre moléculas en base a la similaridad, relaciones de actividad e
inactividad, propiedades fisicas, quimicas, estructurales, funcionales, etc. Tales
caracteristicas, entre muchas otras, son registradas para millones de compuestos
en diferentes bases de datos, [15],[7],[11],[24]. La informacién registrada en ellas es
representada con vectores de muy alta dimensionalidad, los cuéles son analizados
con Métodos de optimizacion y Aprendizaje de Mdquina, [22],[1].

La naturaleza de estos datos, provoca que los algoritmos empleados para
su andalisis presenten algunos de los efectos de Maldicion de dimensionalidad;
como son el Fendmeno del espacio vacio, Hipervolumen de cubos y esferas,
Hipervolumen de corona esférica y Concentracion de normas y distancias, [7,14].

Research in Computing Science 116 (2016) 186



Acoplamiento molecular basado en ligando por Complejidad LMC

En Virtual screening existen dos tendencias en la busqueda de acoplamiento
entre moléculas; Métodos basados en estructuras (SBVS-Structured Based Vir-
tual Screening) y basados en ligando (LBVS-Ligand-Based Virtual Screening).
Estos tdltimos emplean algoritmos como Mdquinas de soporte vectorial, Arbo-
les de decision, Redes neuronales, etc. Cuyo objetivo es clasificar compuestos
descritos por etiquetas que registran sus atributos y ordenarlos de acuerdo a la
afinidad que manifiesten para interactuar con una Molécula objetivo, [12]. Los
retos que enfrentan estos algoritmos son grandes montos de datos a procesar, y
el descubrimiento de formas de discriminacion éptimas entre Compuestos activos
de inactivos, [3].

1.1. Trabajos previos

Los principales usos de algoritmos de Aprendizaje de Mdquina en LBVS-
Ligand-Based Virtual Screening, es la Clasificacion y Busqueda de similaridad
entre compuestos, ademas de la Identificaciéon de Patrones de similaridad entre
ellos. Las Mdquinas de Soporte Vectorial son utilizadas en las dos primeras activi-
dades. La idea bésica en estos algoritmos, es la identificacién de un hiperplano de
decisién que separe los vectores de datos mas cercanos a él de forma éptima; con
el fin de clasificarlos en funcién de este plano. Estos métodos tienen la desventaja
de tener un alto costo computacional, ademds de necesitar un conjunto de datos
de entrenamiento adecuado. Su desempeno baja ante la presencia de ruido y
traslape de clases, [12].

Los Arboles de decision tienen como objetivo en ésta area, asociar atributos
especificos de las moléculas con alguna actividad o propiedad de interés relacio-
nada con su acoplamiento. Estos métodos estan basados en métricas de Ganancia
de informacion, Razon de ganancia de informacion e Indice de Divergencia Gini.
Se construyen los arboles, determinando la separacién entre ramas mediante
medidas de bifurcacién basadas en las métricas anteriormente mencionadas.
La construccién puede ser de arriba hacia abajo (Top-Down) o de abajo hacia
arriba (Bottomn-Up). Son modelos simples, de fdcil interpretacién y validacion.
Sin embargo, sufren de alta varianza, pues cambios pequenos en las mediciones,
desencadenan un numero alto de bifurcaciones. Su disefio depende del tamano
del conjunto de datos de entrenamiento y pueden sufrir de sobreajuste, [12].

Los Clasificadores Bayesianos simples (Naive Bayes por su denominacién en
inglés), determinan la probabilidad de la ocurrencia de un evento B dado que se
presenta un evento A; lo que es el Principio del Teorema de Bayes. Se aplica en
problemas donde se busca la probabilidad de que un compuesto representado por
un vector de descriptores sea activo, dado que se conoce el compuesto activo A y
un conjunto de compuestos inactivos Z de entrenamiento; , Ecuacién 1. Tienen
un alto costo computacional cuando la dependencia condicional entre variables
es alta, [12]:

n(z)

K-nearest neighbors es aplicado en la clasificacién de compuestos, ordena-

miento y prediccién bajo una modalidad de regresién. Se basan en la utilizacién

p(CalZ) =
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de Medidas de distancia como las Fuclideanas, Manhattan, Mahalanobis, etc.
Dependen del tamano de conjunto de datos de entrenamiento, [24].

1.2. Planteamiento del Problema y preguntas de investigacion

Un problema de acoplamiento molecular involucra el diseno de funciones
de optimizacién y métodos de busqueda eficientes que exploren el espacio de
soluciones, [7], [17]. Estos métodos deben ser répidos y tienen que descubrir
atributos relevantes que satisfagan las restricciones impuestas para los aco-
plamientos buscados entre distintas moléculas, ademés de satisfacer la o las
funciones objetivo propuestas, [6], [20].

En algunos problemas de acoplamiento, se pregunta qué compuestos o molécu-
las registrados en algunas bases de datos tienen la estructura apropiada para
acoplarse a una molécula receptora, tal que el acoplamiento resultante, presente
propiedades activas para ser medicamento. Se buscan entonces aquellos compues-
tos que globalmente tengan un alto grado de similaridad con medicamentos ya
conocidos y que tengan alta probabilidad de vincularse a una molécula objetivo.

Los algoritmos dedicados a estas actividades trabajan bajo Aprendizaje su-
pervisado tienen procesos de aprendizaje largos y requieren un niimero de ins-
tancias especifico para ser entrenados, y validados; ademds de sufrir algunos
de los efectos de Maldicion de dimensionlidad mencionados anteriormente. En
cambio, los métodos de Aprendizaje no supervisado son rapidos debido a que
su implementacién depende del uso de mediciones de relevancia aplicadas a los
datos, pero tienden a perder precisiéon debido a su dependencia de pardmetros
y formas de distribucion estadistica, Factores de escala, presencia de outliers,
datos incompletos, etc.

Medidas de relevencia basadas en FEntropia de informacion ofrecen cierta
independencia respecto a los inconvenientes anteriormente mencionados y re-
quieren unicamente de la identificacion en los datos, de los eventos o categorias
simples que componen las entidades estudiadas; junto con la frecuencia con que
se presentan en ellos, [18]. Uno de los conceptos poco explorados basados en
Entropia de informacion, es el de Complejidad; término que describe la medida
de Desorden u Orden presente en un conjunto de datos, dada la razén que existe
entre las Entropias de informacion individuales de los distintos eventos recono-
cidos en ellos y la Mdxima entropia que sustentan si tuvieran una frecuencia
uniforme, [2]. Varios investigadores han propuesto diferentes definiciones para
ella, es el caso de Medicion de complejidad propuesto por Shiner et. al.; el de
Complejidad LMC' planteado por Ricardo Lépez-Ruiz et. al. y la Complejidad
de Kolmogorov entre otras, [19], [13], [5].

Los dos primeros conceptos bajo el punto de vista de Medidas de relevancia
pueden ser implementadas sobre distintos tipos de datos; lo que no es posible
con la definicién de Complejidad Kolmogorov, [16]. Medicion de complejidad y
Complejidad LMC' estén basadas en los conceptos de Orden y Desorden, [15].
Medicion de complejidad es una cantidad adimensional y describe el comporta-
miento de los eventos simples de un fenémeno por el producto entre Desorden
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y Orden; Entidades con bajas magnitudes de desorden y baja complejidad in-
dican un comportamiento predecible o invariante; si tienen altas magnitudes de
desorden y baja complejidad, describen entidades cuya frecuencia de eventos es
uniforme entre ellos y por tanto impredecibles, [4]. Altas magnitudes de Medicidén
de complejidad supone la presencia de patrones discernibles entre los distintos
eventos que componen las entidades analizadas, Ecuacion 2, 3, 4, 5 y 6.

S =Y —PilogP, (2)

i=1
Sma:r = L092N7 (3)
A=5/Smas, (4)
N=1-A, (5)
.= A0°. (6)

De la Entropia de informacion o de Shannon; expresada en la ecuacion 2, se
deriva el concepto de Medicién de complejidad. El Desorden; denotado por A, se
define como la razoén que existe entre la Entropia de informacion y la Mdzxima
entropia; Ecuaciones 4, 2 y 3 respectivamente. Mientras que el Orden u {2 es
la diferencia entre la unidad y A; Ecuacién 5. Orden y Desorden son medidas
complementarias. Finalmente, la Medicion de complejidad o Iy ; Ecuacién 6,
se define como el producto de Orden y Desorden para « = 1y 8 = 1 en su
expresiéon mas sencilla.

La Complejidad LMC| conceptualmente es expresada en términos de Entropia
de informacion y Desequilibrio. Esta definicién de Complejidad, es la pondera-
cién de la Entropia de informacion con la distancia que mantiene la probabilidad
simple de cada uno de los eventos que componen una entidad, respecto al inverso
del nimero de ocurrencias total del espacio de eventos; Ecuaciéon 7. En este
caso, las minimas magnitudes de complejidad se presentan cuando el niimero de
eventos en una entidad es unico, o existen tantos eventos distintos como datos
se tienen de la entidad analizada. El caso de evento unico, implica una entropia
de magnitud cero y se denomina Estado de cristal debido a la predicibilidad
del fenémeno. Cuando todos los datos de la entidad implican eventos distintos,el
Desequilibrio es cero y la entropia adquiere su maxima magnitud, lo cual implica
un Fstado de gas. Estas cualidades son adecuadas para comparar compuestos
por similitud, [13], [4]:

N N
1
C=HxD=—(K)x(Y Pi*LogP;)x* P — —)%). 7
()(;z 922) (;(2 N)) ()
Lo anterior da origen a las siguientes preguntas: ;Es posible plantear un
problema de acoplamiento de moléculas en funcién del concepto de Compleji-
dad?, ;La sencillez de los calculos pueden facilitar la bisqueda de compuestos
o moléculas adecuados para acoplar con una molécula objetivo?, ;Puede ser
planteada una funcién objetivo para evaluar el grado de similaridad mediante el
concepto de complejidad?.
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1.3. Hipdtesis y objetivos

La alta dimensionalidad de vectores para un problema de acoplamiento de
moléculas basado en ligando (LBVS-Ligand-Based Virtual Screening) puede
ser planteado en términos simples e interpretable de acuerdo al concepto de
Complejidad LMC.

El objetivo entonces es disenar un algoritmo que destaque la similaridad
entre compuestos por medio de la Complejidad LMC. Planteando dos eventos
simples para la comparacién; Acoplamiento y Desacoplamiento entre atributos
de compuestos. Todo lo anterior evitando procedimientos de exploracién onerosos
del espacio de soluciones y el diseno de funciones objetivo complicadas.

Se propone entonces ponderar el nimero de acoplamientos de un compuesto
con una molécula objetivo o compuesto activo, por los atributos comunes en
los que coinciden; o su desacoplamiento cuando tienen estados opuestos para
un mismo atributo. La valoraciéon de la afinidad entre ellos, dependerd de la
Complejidad LMC que se desprende de la frecuencia entre acoplamientos y
desacoplamientos. Un Ordenamiento ascendente de las magnitudes calculadas de
Complejidad LMC para las distintas comparaciones entre vectores no clasificados
y los distintos compuestos activos permitirdn distinguir que vectores tienen el
grado mas alto de similaridad con ellos al corresponder con valores bajos de
Complejidad LMC o de disimilitud para valores altos.

2. Materiales y métodos

DuPont Pharmaceuticals liberé para KDD Cup 2001 competition un con-
junto de datos que comprenden 1908 compuestos' que acoplan con la molécula
objetivo Trombina, constituidos de 139,351 atributos con representacién binaria,
[10] . Tales atributos se consideran activos cuando la posicién que les representa
dentro de un vector-compuesto tiene un cero, e inactivos cuando tienen un uno.

Estos vectores se dividen en dos conjuntos: 42 vectores considerados como
Medicamentos o Compuestos activos 'y 1886 vectores que deben postularse como
Candidatos a medicamento dada la similaridad que presenten con los compuestos
activos. La tarea consiste en determinar cudles son los mejores una vez que son
comparados; para lo anterior se empleara el algoritmo 1 que utiliza Complejidad
LMC para medir la similaridad entre vectores.

El algoritmo de construye en dos secciones: una de preprocesamiento y otra
de célculo de similaridad por Complejidad LMC. El preprocesamiento tiene
como objetivos, identificar entre los vectores; wvectores activos y Candidatos
a medicamento, aquellos cuyas componentes en su totalidad son ceros; para
posteriormente almacenar en un arreglo los nimeros de vectores que tienen
ésta caracteristica. Sobre los vectores restantes se realiza una busqueda de las
posiciones en cada vector que dispongan de unos. Una Lista de listas recibira

! Agradecemos a DuPont Pharmaceuticals Research Laboratories y KDD Cup 2001
por la disposicién de este conjunto de datos mediante UCI Machine Learning
Repository
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las etiquetas de posicién de los unos o una etiqueta de cero si el vector esta
compuesto unicamente por ceros. Habra tantas listas como vectores tenga el
conjunto de datos.

Una vez llevado a cabo lo anterior se calcula la similaridad por Complejidad
LMC entre los Candidatos a medicamento y vectores activos, utilizando el arreglo
que registro los vectores con ceros y la lista de listas. El proceso realizara tantas
comparaciones como combinaciones posibles existan entre los dos conjuntos de
vectores establecidos. Los eventos bésicos de cada comparaciéon seran los de
Acoplamiento y No Acoplamiento. En el primer caso, cada acoplamiento puede
ser por coincidencia por cero o por uno, el desacoplamiento es la diferencia de
estados para un mismo atributo entre dos vectores.

El conteo de la frecuencia de los eventos anteriormente es la base del calculo
de Complejidad LMC. Las excepcion considerada en este proceso, es cuando se
comparan dos vectores compuestos solo de ceros; en este caso se asigna un valor
cero a la complejidad pues ambos vectores son iguales. Cuando estos son distin-
tos, se utiliza la diferencia simétrica de conjuntos con las etiquetas guardadas
para cada lista correspondiente a los vectores comparados. La cardinalidad de
ésta diferencia constituye el niimero de desacoplamientos, y cuando ésta cantidad
se resta a la dimensionalidad de los vectores tenemos los acoplamientos. Por cada
calculo de similaridad por Complejidad LMC' entre comparaciones se registra
en una tabla los datos de los Numeros de vector comparados, Frecuencia de
Acoplamientos, No acoplamientos y la Magnitud de similaridad por Complejidad
LMC. Finalmente, se llevaran a cabo distintos ordenamientos sobre ésta para
descubrir los mejores acoplamientos entre vectores.

El grado maés alto de similaridad entre vectores serdn aquellas comparaciones
que tengan valores de Complejidad LMC muy cercanos a cero; por tanto el orde-
namiento de las comparaciones por ésta caracteristica sera ascendente. Teniendo
los mejores resultados al inicio del ordenamiento y los peores al final.

3. Resultados

Los primeros resultados mostraron la existencia de 593 vectores cuyos com-
ponentes estan constituidos por ceros en su totalidad. De ellos, 2 pertenecen
al grupo de Compuestos activos, y el resto a Candidatos a medicamento. Esto
resulto en la presencia de 1182 valores de complejidad LMC cero, producto de las
distintas comparaciones que hubo entre estos vectores. Un andlisis por cuartiles
de similaridad entre los vectores Candidatos a medicamento y cada uno de los
Compuestos activos se muestra en la Figura 1.

Puede observarse que los Compuestos activos con bajas magnitudes de Com-
plejidad LMC' en su comparacién con vectores Candidatos a medicamento, man-
tienen una dispersién alta con ellos. De forma opuesta, si la magnitud de la
complejidad es alta, la dispersién de los vectores Candidatos a medicamento es
baja con respecto al Compuesto activo.

La identificacion individual de vectores Candidatos a medicamento con la mas
baja magnitud de Complejidad LMC con cada uno de los 42 Compuestos activos
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Entrada: Comp[l...N][1...M]
Salida: TabAcopPrHlmc[M][Reng,, . ., Reng, ., Acoplan, NoAcoplan, Hlmc]

inicio
i+ 0, j« 0, k+ 0, VO[N]
RengListUnos[[N]] = RengListUnos[[1...L1]...[1...Ly]] 1< L, <N
Reng, ..., Reng, ., Acoplan, NoAcoplan, Hlmc
TabAcopPrHIlmc[M]|[Reng,, ..., Reng, ,, Acop, NoAcop, Hlmc]
para cada ¢ € N hacer
si Compli][l... M] == 0 entonces
VO]«
j—g+1
fin
fin
para cada i € N hacer
sii e V(® entonces
| Afiade(RengListUnos[[L,]],0)
en otro caso
para cada j € M hacer
si Compl[i][j] == 1 entonces
| Afade(RengListUnos[[L,]], )
fin
fin
fin
fin
para todo Reng, .. € Indices(Comp,!="Activo”) hacer
para todo Reng, , € Indices(Comp, == "Activo”) hacer
si Reng;, ... € v v Reng,., € V() entonces
si Reng; ... € v A Reng, ., € V() entonces
| Acopﬁan =N
en otro caso
si Reng; ... € V() entonces
Acoplan <~ (N - Card(sRengListUnos[[RengInact]]))
NoAcoplan <+ card(SngListUnos[[REngMact]]
en otro caso
Acoplan + (N — Card(Snen,gListUnos[[RengAct]])
NoAcoplan « card(SgengListUnos([Reng 4, 11)
fin
fin
en otro caso
NoAcoplan <
card(SgengListUnos([Reng,, ,.,1] & SRengListUnos[[Reng ,,,]])
Acoplan < (N — NoAcoplan)
fin
si Acoplan == N entonces
‘ Hlme < 0
en otro caso
Hime < (7L, Pi + Loga Pi) + (X111 (P — #)%)
i€{Acoplan,NoAcoplan}
fin
TCLbAcopPrHlmck+1 +— C(Renglnaut7 Reng , ., Acoplan, NoAcoplan, Himc)
fin
fin
return(TabAcopPrHlmc)

fin
Algoritmo 1: Complejidad LMC H*D

Research in Computing Science 116 (2016) 192



Acoplamiento molecular basado en ligando por Complejidad LMC

Relacion de compuestos activos con inactivos respecto a Himc
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Fig. 1. Similaridad de medicamentos con vectores inactivos por Complejidad LMC

muestran que mantienen rangos de complejidad muy amplios en su andlsis con
boxplots. El ordenamiento de los Candidatos a medicamento bajo este criterio
muestra valores de complejidad que van desde 3.648x10~% hasta 0.51. La tabla 1
muestra los Candidatos a medicamento con més baja complejidad y sus valores
maximos y minimos al ser comparados con los Compuestos activos; asi como el
nimero de Compuestos activos con el que coincidieron bajo esta consideracion.

De igual forma fueron identificados los Candidatos a medicamento que mues-
tran los més altos niveles de Complejidad LMC, los resultados se muestran en la
tabla 2. Se observa, que el nimero de Compuestos activos con los que coinciden
es mas alto con respecto a los compuestos que ofrecen baja complejidad, pero
los grados de similaridad que sustentan son los mas bajos.

El andlisis de similaridad de los Candidatos a medicamento con los Compues-
tos activos por boxplots, muestra un comportamiento mixto en la dispersién de
estos 1iltimos con respecto a los primeros. Aunque Los Candidatos a medicamento
con baja complejidad, tienen niveles de dispersién mas bajos comparados con
los de alta, Figura 2.
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Tabla 1. Compuestos Inactivos con baja Complejidad LMC

Vinact Cmaz. Cumin. No. Med.
2 0.041 0.35 13

105 0.0003 0.0003 2
511 0.35 0.4 2
1060 0.18 041 3
1459  0.17  0.18 3

Tabla 2. Compuestos Inactivos con alta Complejidad LMC

Vlnact CMaz. CM'Ln No. Med.

13 0.051 0.49 4
438 047 0.42 19
1024 0.5 0.43 4
1090 0.5 042 12
1210 0.5 0.45 3
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Fig. 2. Vectores inactivos

Para el primer recuadro de la figura 2, se observa la coincidencia en posicion
y ancho de los boxplots para los vectores 105,1060 y 1546. Al verificar el estado
de sus atributos, se encontré que muy pocos estan en estado inactivo; solo 3 para
el vector 105 y de 32 para los ultimos dos. Una observacién similar se realizd
para el segundo recuadro de la figura 2, donde se observa una proximidad alta
entre los boxplots de los vectores 676, 811 y 1589; en ellos el nimero de atributos
inactivos es alto, con 12598, 10791 y 12147 respectivamente.
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4. Discusién

El acoplamiento de moléculas basados en ligando (LBVS-Ligand-Based Vir-
tual Screening) utilizando el concepto de Complejidad LMC' destaca el grado de
similaridad globlal que mantienen los Compuestos activos con los Candidatos
a medicamento. Esta caracteristica, ofrece la ventaja de identificar las mejores
ejemplos de aprendizaje entre los vectores activos para descubrir Candidatos
a medicamento por similaridad. Sin embargo, la Identificacion individual por
complejidad de los mejores Candidatos, tienen el inconveniente de ser afectados
por las comparaciones que tienen con los Compuestos activos menos eficientes
en términos de similitud. Una excepcién a las observaciones anteriores, fueron
aquellas comparaciones entre vectores que presentaron magnitudes de Comple-
jidad LMC' cero. Lo que implicé acoples perfectos entre ellos; pudo haber sido
interesante si los valores binarios de sus componentes hubieran sido mixtos, pero
al revisarlos, se encontré que todos sus componentes tenian ceros.

El Algoritmo propuesto evita algunas de las debilidades asociadas a los
métodos utilizados en el acoplamiento de moléculas basados en ligando. La etapa
de preprocesamiento sortea la Exploracion del espacio de soluciones presente en
los Métodos de optimizacion, y en el caso de Aprendizaje de Mdquina, no existe
la necesidad de conjuntos de datos balanceados y representativos para procesos
de aprendizaje. Los efectos de Maldicién de dimensionalidad presentes durante
el andlisis de un numero reducido de vectores con alta dimensionalidad, fue
compensado al calcular su similaridad mediante el concepto de Complejidad
LMC. La identificaciéon de eventos simples como los de Acoplamiento y No
Acoplamiento en la comparacién de vectores permite la implementacion de este
concepto en un algoritmo de acoplamiento entre moléculas.

El tiempo de computo se reduce considerablemente al comparar solo las
etiquetas de posicion de las componentes de los vectores que contienen unos. La
medicién de similaridad entre dos vectores se implementa utilizando la diferencia
simétrica de conjuntos con las etiquetas, ya que ésta operacién matemaética
muestra los elementos exclusivos de cada vector; mientras que los elementos
restantes son comunes. La cardinalidad de la diferencia simétrica es el nimero
de desacoplamientos entre los vectores, y las etiquetas complementarias a la
diferencia simétrica mas las posiciones con valores cero son los acoplamientos.

Finalmente, una caracteristica que se observa en los experimentos es que
la naturaleza binaria de la representaciéon de los vectores, determina el cos-
to computacional del algoritmo propuesto. Si la distribucién en frecuencia de
unos y ceros tiende a ser simétrica, las comparaciones por atributo aumentan
y por consecuencia el tiempo de computo. El caso contrario, una distribucién
asimétrica de estos valores requiere menos tiempo de computo, porque solo se
comparan las posiciones de menor frecuencia. Lo anterior implica encontrar
vectores Candidatos a medicamento de muy baja similaridad con los Compuestos
activos cuando la frecuencia de unos y ceros tiende a ser simétrica y de alta
similaridad para el caso alterno.
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5. Conclusiones

El planteamiento de un problema de Acoplamiento molecular basado en li-
gando mediante Complejidad LMC' estd determinado por la identificacién de
los eventos simples que componen la comparacién de dos vectores. El problema
planteado en este articulo de medicién de similaridad entre vectores Candidatos
a medicamento y vectores activos o ejemplos de medicamento requirié identificar
sélo dos eventos; Acoplamientos y No acoplamientos.

El calculo de la expresién matematica de Complejidad LMC' utilizada como
Medida de relevancia para medir el Grado de similaridad entre vectores no
requiere la exploracion de espacios de soluciones ni procesos de aprendizaje
largos, por tanto su implementacion en un algoritmo es sencilla y no requiere del
diseno de una funcién objetivo. La evaluacion de los resultados para identificar
los Candidatos a medicamento con el mas alto grado de similaridad con los
vectores activos se realizd por ordenamiento.

la interpretacién de la similaridad entre vectores mediante la magnitud de
Complejidad LMC depende de la Entropia de informacion y el Desequilibrio.
La Entropia determina una magnitud baja de complejidad cuando la frecuencia
de alguno de los eventos (Acoplamientos o No acoplamientos) es preponderante
con respecto a los demads. Altas frecuencias de Acoplamientos; determinadas por
el nimero de etiquetas comunes en posicién y contenido, representan grados
de similaridad altos. Si la frecuencia de los eventos es uniforme se obtiene una
Entropia de informacion maxima y por lo tanto alta complejidad, lo que significa
que la similaridad de los vectores comparados es baja debido a que existe igual
ntmero de acoplamiento que de desacoplamientos.

Una complejidad baja por Desequilibrio no se presentd en éste analisis, debido
a que el nimero de eventos es minimo comparado con el niimero de componentes
de los vectores. La interpretacion de los resultados permitié deducir que la mejor
aproximacién de similaridad entre vectores es con respecto a los vectores activos.

los efectos de Maldicion de dimensionalidad en el algoritmo propuesto son
minimos debido al empleo de ordenamiento por magnitud de complejidad de los
distintos acomplamientos existentes entre Candidatos a medicamento y vectores
activos; lo que evita también altos costos computacionales, [23]. Adnque no es
necesario un conjunto de datos entrenamiento como lo exigen los Métodos de
aprendizaje supervisado, la precisién del algoritmo propuesto es dificil de determi-
nar, [9]; pues como Medida de relevancia la Complejidad LMC' es un indicador del
grado de predicibilidad u orden que sustentan la relacién de similaridad entre dos
vectores; no se considera un célculo de error con respecto a un patrén. Aunque,
si existe una apreciacién global que permite distinguir los vectores activos que
sustentan el maximo grado de similarida con los Candidatos a medicamento, [21].
Consideramos que el concepto de Complejidad LMC' es una opcién flexible en el
analisis de Acoplamiento molecular basado en ligando y que puede combinar el
conocimiento registrados en bases de datos de distintas moléculas junto con sus
caractersticas estructurales, [8].

Research in Computing Science 116 (2016) 196



Acoplamiento molecular basado en ligando por Complejidad LMC

Referencias

1. Christos A. Nicolaoul, N.B.: Multi-objective optimization methodsin drug design.
Drug discovery today 30(20) (2013)

2. Crutchfield, J.P.: Between order and chaos. Nature Physics 8(1), 17-24 (2012)

3. Danishuddin, M., Khan, A.U.: Virtual screening strategies: A state of art to combat
with multiple drug resistance strains. MOJ Proteomics Bioinform 2 (2015)

4. Feldman, D.P.; Crutchfield, J.P.: Measures of statistical complexity: Why? Physics
Letters A 238(4), 244-252 (1998)

5. Grinwald, P.D., Vitanyi, P.M.: Kolmogorov complexity and information theory.
with an interpretation in terms of questions and answers. Journal of Logic,
Language and Information 12(4), 497-529 (2003)

6. Halperin, I., Ma, B., Wolfson, H., Nussinov, R.: Principles of docking: An overview
of search algorithms and a guide to scoring functions. Proteins: Structure, Function,
and Bioinformatics 47(4), 409-443 (2002)

7. Karthikeyan, M., Vyas, R.: Practical chemoinformatics. Springer (2014)

8. Klebe, G.: Virtual ligand screening: strategies, perspectives and limitations. Drug
discovery today 11(13), 580-594 (2006)

9. Kurczab, R., Smusz, S., Bojarski, A.J.: Evaluation of different machine learning
methods for ligand-based virtual 3(S-1), 41 (2011)

10. Laboratories, D.P.R.: Dorothea data set, https://archive.ics.uci.edu/ml/datasets/Dorothea

11. Lavecchia, A., Di Giovanni, C.: Virtual screening strategies in drug discovery: a
critical review. Current medicinal chemistry 20(23), 2839-2860 (2013)

12. Lavecchia, A.: Machine-learning approaches in drug discovery: methods and appli-
cations. Drug discovery today 20(3), 318-331 (2015)

13. Lopez-Ruiz, R., Mancini, H., Calbet, X.: A statistical measure of complexity. arXiv
preprint nlin/0205033 (2002)

14. Robert Clarke, Habtom W. Ressom, e.a.: The properties of high-dimensional data
spaces: implications for exploring gene and protein expression data. Nature Reviews
Cancer 8, 13 (2008)

15. Robert P. Sheridan, S.K.K.: Why do we need so many chemical similarity search
methods? Drug Discovery Today 7(17), 903-911 (2002)

16. Seaward, L., Matwin, S.: Intrinsic plagiarism detection using complexity analysis.
In: Proc. SEPLN. pp. 56-61 (2009)

17. Shan, S., Wang: Survey of modeling and optimization strategies to solve high-
dimensional design problems with computationally-expensive black-box fun-
ctions. Structural and Multidisciplinary Optimization 41(2), 219-241 (Mar 2010),
http://dx.doi.org/10.1007/s00158-009-0420-2

18. Shannon, C.E.: A mathematical theory of communication. The Bell System Tech-
nical Journal 27, 10-12 (1948)

19. Shiner, J.S., Davison, M., Landsberg, P.T.: Simple measure for complexity. Physical
review E 59(2), 1459 (1999)

20. Sousa, S., Ribeiro, A., Coimbra, J., Neves, R., Martins, S., Moorthy, N., Fernandes,
P., Ramos, M.: Protein-ligand docking in the new millennium—a retrospective of
10 years in the field. Current medicinal chemistry 20(18), 2296-2314 (2013)

21. Tanrikulu, Y., Kriiger, B., Proschak, E.: The holistic integration of virtual scree-
ning in drug discovery. Drug Discovery Today 18(7), 358-364 (2013)

22. Teodoro, M.L., Phillips, G.N.: Molecular docking: A problem with thousands of de-
grees of freedom. In: IEEE International Conference on Robotics and Automation.
pp- 960-966 (2001)

197 Research in Computing Science 116 (2016)



Mauricio Martinez M., Miguel Gonzalez-Mendoza

23. Zhang, W., Ji, L., Chen, Y., Tang, K., Wang, H., Zhu, R., Jia, W., Cao, Z., Liu, Q.:
When drug discovery meets web search: Learning to rank for ligand-based virtual
screening. J. Cheminformatics 7, 5 (2015)

24. Zheng, M., Liu, Z., Yan, X., Ding, Q., Gu, Q., platform for ligand-based virtual
screening using publicly databases. Molecular diversity 18(4), 829-840 (2014)

Research in Computing Science 116 (2016) 198



Impreso en los Talleres Graficos
de la Direccion de Publicaciones
del Instituto Politécnico Nacional
Tresguerras 27, Centro Historico, México, D.F.
septiembre de 2016
Printing 500 / Edicién 500 ejemplares






	Front matter
	Editorial
	Table of Contents
	Un videojuego educativo basado en la optimización con colonia de hormigas
	Uso del algoritmo de colonia de hormigas en el aprendizaje de redes bayesianas
	Detección y diagnóstico de fallas en sistemas complejos de manufactura empleando técnicas de softcomputing
	Aprendizaje incremental basado en población como buena alternativa al uso de algoritmos genéticos
	Diseño de un procesador analógico-digital para la implementación integrada de redes neuronales en sistemas de bajo consumo
	Clasificación de patrones mediante el uso de una red neuronal pulsante
	Mejora del desempeño de SVM usando un GA y la creación de puntos artificiales para conjuntos de datos no balanceados
	Medidor inteligente para las variables de energía eléctrica basado en un sistema embebido
	Análisis de propiedades de medidas de similitud con atributos binarios
	Evolución de descriptores estadísticos de superficie de imágenes por programación genética para el reconocimiento de imágenes por CBIR: una primera aproximación
	Análisis del algoritmo de optimización por enjambre de partículas por medio de una aplicación gráfica 3D
	Algoritmo de optimización mediante forrajeo de bacterias híbrido para el problema de selección de portafolios con restricción de cardinalidad
	Control PI difuso de ganancias programables para un sistema mecatrónico de posicionamiento angular-lineal
	Pronóstico del área de contacto de los neumáticos de un vehículo vía redes neuronales recurrentes
	Acoplamiento molecular basado en ligando por Complejidad LMC
	Back matter

